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t .  I N T R O m i C C I O N
I . "  INTRODUCCION
D i f e r e n t e s  t c p o s  de d e r i v a d o s  h e t e r o c T c ) î c o s  e s p î r a n î c o s  de l a  h 1 da n-  
t o i  na han s I do o b j e t o  d e  es t u d 1 os q u î m i c o s  ( 1 , 2 )  y e s t r u c t u r a l e s  d e b i d o  j  s u s  
i m p o r t a n t e s  p r o p r e d a d e s  f a r m a c o l o g î c a s  ya q u e  t o d o s  e l l o s  p r e s e n t a n  p r o p i e d a -  
des a n t î c o n v u I s ! vas  y  a n t i a r r f t m î c a s .
El  t n t e r ê s  se ha  c e n t  r a d o  en e l  e s t u d î o  de l a s  p o s î b l e s  c o n f o r m é e  î ones 
de l os  b i  c i  c l o s  que f o r m a n  p a r t e  de e s t o s  c om pu es t os  en v i s t a  de l a  d i v e r s  i dad 
de o p î n i o n e s  e x i s t e n t e s  s o b r e  l a s  c o n f o r m a c l o n e s  p r e f e r i d a s .  Muchos de e s t o s  
d e r i v a d o s  p e r t e n e c e n  a l  s î s t e m a  | 3 , 3 » l |  b i c î c l o  n o n a n o ,  s l s t e m a  q u e  se ha es t u  
d i ado usa ndo  d i v e r s e s  t é c n î c a s ;  e l  emp l eo  de NMR en e l  3 - a - g r a n a t a n o l  (3 )  p a r e  
c e  i n d l c a r  un e q u î l î b r i o  e n t r e  l a s  c o n f o r m a c i  ones  s î l l a  y b o t e  p a r a  e l  a n î 1 1o 
de p i p e r i d î n o l ,  p o r  o t r o  1 ado e s t u d î o s  con  IR (4 )  p u s ( e r o n  de m a n î f l e s t o  l a  
p r e s e n c i a  de una c o n f o r m a c I ô n  de d o b l e  s î l l a  p a r a  e l  mismo s i s t e m a .
R e c i e n t e m e n t e  se han r e s u e l t o  d i v e r s a s  es t r u c t u r a s  de compues t os  p e r -  
t e n e c i  en* es a e s t e  s i s t e m a :  1- p - b r o m o - b e n c e n o s u I f o n î l o x î m e t î 1- 5 ~ m e t î I b i c î c I o  
I 3 , 3 , 1 1 n o n a n - g - o l  ( 5 ) ,  2 - c l o r o  b î c i c I o | 3 , 3 , 1 | n o n a n - 9 " o n a  ( 6 ) ,  1 , 7 - d i c a r b o -  
m e t o x î - 3 9 , 7 ’ * ^e tan o~ 3aH- decah  î d r o - c i c l o p e n t a c  î c l o e l e n o - 2 , 1 0 - d î  ona ( 7 ) ,  9 * b e n z o l  1 * 
3 a * b r o m o - 2 B “ h i  d r o x î - 9 - a z a b î c î c l o | 3 , 3 » 1 | n o n a n o  (8 )  y  1 , 2 , 4 , 6 , 5 , 8 ' h e x a m e t  i 1 - 8 -  
N - a c e t a m i  dobI  c i  c I o I 3 , 3 , 1 I - 3 “ 9 z a n o n - 2 - e n e  ( 9 ) ,  N - m e t i l g r a n a t a n o - 3 ~ e s p i r o - 9 ' -  
b i d a n t o i n a  ( 1 0 )  y  N - ( B " h î d r o x î e t i I ) g r a n a t a n o - 3 ~ e s p i r o - 5 ’ ” b î d a n  l o i n a  (11)  e n t r e  
o t  r o s .
E s t o s  e s t u d î o s  han m o s t r a d o  que  e l  b i c i c l o  | 3 , 3 , 1 | no nano  a d o p t a  una 
c o n f o r m a t i o n  de d o b l e  s î l l a  en t o d o s  l o s  c ompues t os  e x c e p t o  en e i  1 , 7 ~ n i e t o x i -
( arbocH* 1 - 3 n , 7-rnc t nru>- 3'TH-decah » d r o r  î c 1 ripe nt  ne î c l  ooc t ano-  2 , 1 0 - d  i ona en o 1 r u a i  
ap a r ec e  una c o n f o r m a c i o n  bot  e - s  i l i a  p a r c i  a I , en e l  g - h e r i z n i  1 - 3^'“ hr f ) ino“ 2I’ “ 
h î cl i 'ox 1- g - a z a b  » c I c 1 o I 3 ♦ 3 , 1 i nonano con  una r o n  f ormac ( on b o t e - s i l l a ,  I o  mismo en 
e l  N - ( B " h  i ( I rox i e t  i I ) q r a n a t  a n o - 3 " € s r  î r o - 5  ' " b î cJantoi  n a . Fn e l  N-met  i W j r a n a t a n o -  
3 - e s p i r o - 5 ' “ h I d a n t o î n a  a p a r t i r  de d a t o s  de NMR se e n c o n t r o  una con F ormac i on 
bo t  e -  5 ( l i a  p e r o  l o s  r e s u l t a d o s  de I e s t u d î o  e s t r u c t u r a l  p o r  métof l os  de 
d i f  r a c e  i on de ra y os  X m o s t r a r o n  que a l  menos en e s t  ado s o l î d o  l a  c o n f o r m a c i o n  
es s i 1 l a - s  i l i a .
FI  a n î 1 l o  de p i p e r  î d i  na es t ^  î n c l u î d o  en t o d os  e s t o s  compues tos  y es 
t a i nb l én  d e l  mayor  i n l e r é s  e s t a b l e c e r  l a  p o s î c î o n  de l  o n i p o  s u b s t l f u î d o  en e l  
atomo de n i t r o q e n o  t e r n a r i o ,  ya que t ampoco  bay p e r f e c t o  a c u e r d o  en s i  l a  pr.~ 
s î r î o n  PS a x î a l  o r r o a l o r i a l .  Sequn V i s s e r .  Hanassen y De V r i e s  ( l ? )  en r i  
h i d r n b r o m u r o  de t r o p î n a ,  e l  CH^ e s t a  en  p o s î c î o n  e r u a t o r i a î .  C l os s  (13)  t am-  
h l é n  compar t  e esa o p i n i o n , M a c  G i l l a v r y  y F o do r  ( l 4 )  e n m c n t r a n  que en e l  N- 
e t h y 1- n o r t r o p i n e  m e t ob r om ur o  e l  u l t i m o  q r u p o  Cl !^ î n t i o d u c i d n  l o  h a r e  en p o s i  
r  i on  e c u a t o r  i a I de a c u e r d o  con l a p r e d i c c i o n  de Fo dor  ( l 5 ) .  S r b r n k ,  Mac 
G i l l a v r y ,  S k o l n e k  y Laand ( 16 )  en l a  p s e n d n l r o p i n a , y V o r u r n ,  Schenk y Mac 
C i l l l a v r y  en e l  o - c  l o r o t  r o pa no  ( 17) t an i h f é n  e n c u e n t r a n  e l  s i ihs t ♦ t i i yen i  e s o b r e  
e l  N en pn s î c . î o n  e c u a t o r  i a l  , a t r i buyendf )  1 o a l a  p r e s e n c i a  de p u e n t e s  de h i -  
d r o q en o  un i endo 1 as m o l é c u l a s .  S i n  embargo  en e l  N-met  î 11 r o p a u o - 3 - e S p  î r o - 5 ' '  
h i  dan t o i  no ( 18) que t an i b i én  p r é s e n t a  p u e n t e s  de h i d r o q e n o  sp en c u e n t  r a  e 1 
q r u p o  CH^ un i do a l  N p i p e r i d f n i c o  en pos î c î on a x i a l .
P a r a  c on t  r i b u i  r a d i l u c i d g r  e s t o s  a s p e c t o s  se l î e v o  a c aho  l a  r é s o l u
c i on de l as  e s t r u r t u r a s  c r i s l a l î n a s  de l o s  s i q u i e n t e s  cr^nipues to s  :
A. N .....me t i l t  r o p a n o -  3~r’ sp î r o -  5 ' " f ^onot  î oh i dan t o î n a .
B. 3 , 7" n î met i î - 3 , 7“ d i az^ib I r  I r. 1 o |  3 , 3 , 1  | n n n a n o - 9 - e s p  i r o -  5 ' '  h i dant  ru na.





























0.  N-Met  î 11 r o p a n o - 3 - e s p I r o - 5 ' “ < mî d a z o l o n n .
En e I  c o m p u e s t o  A e l  a r v î M o  de h W a n t o i n a  s e  ha s o h s t t l u i d o  po r  un 
an i 11o de m b n o t î o h î d a n t o î n a .
En e l  B e l  b i c î c l o  e s t a  f o r m a d o  p o r  dos an i 11 os p î p e r f d i n i r n s .
En e l  C t enemos  un c om pues t o  m o n o h i d r a l  a d o .
Y en e l  D e l  a n î 1 l o  i m i d a z o l o n a  ocu p a  e l  l u g a r  de I  de h î d a n t o i n a .
Todos e s t o s  cambtos  se han r e a l i z a d o  con e l  f î n  de e s t u d î a r  su i n -  
f l u e n c î a  en l a s  c o n f o r m a c l o n e s  de l o s  d î f e r e n t e s  b i c i c l o s  y en l a  p o s î c î o n  
de l o s  s u b s t î t u y e n t e s . F î g .  1 .
Dada l a  f i n a l I d a d  d e I  I r a b a j o  se d e s c r i b i r â  p a r a i e l a m e n t e  l a  d e t e r -  
m i n a c i o n  de l a s  e s t r u c t u r a s  de l os  c u a l r o  c om pu es t os ,  a l  o b j e t o  de I r  c o n -  
t r a s t a n d o  l o s  r e s u  I t a d o s  o b t e n î d o s  en cada  uno y p o de r  d î s c u t î r  l as  a n a l o -  
g î a s  y  d i f e r e n c i a s  e x i s t a n t e s  e n t r e  e l l o s ,  pues l os  c u a t r o  p u a r d a n  e n t r e  s i  
Una e s t r e c h a  r e l a c i o n .
I I .  ESTRdCTIIRA CRISTALINA
H . -  ESTRUCTURA CRISTALINA
La m a t e r i a  c r i s t a l  i n a  es un med îo  s i m é t r i c o  c o n s t  î l u î t i o  p o r  b l o q u e s  
u n î t a r i o s  r e p e t  i dos  p e r î o d î c a m e n t e  en e l  e s p a c î o ,  de mat i era  que a !  i ne i d i  r  
un ha z  de r a y o s  X s o b r e  e l  c r i s t a l  se  p r o d u c e n  c s p e c l r o s  de d i f r a c c i ô n .  El  
e s t u d î o  de e s t o s  e s p e c t r o s  p e r m î t e  c o n o c e r  l a  f o r m a ,  tamano y s i met  r f a  de 
l a  c e l d i l l a  u n i d a d .
P o r  o t  r a  p a r t e  l a s  i n t e n s î d a d e s  de l os  mâx imos de d i  f  r a r e  i on e s t a n  
T n t i ma m en t e  r e l a c i o n a d a s  con l a  d e n s i d a d  e l e c t r ô n i c a  en d î c h a  c e l d î l l a .  E s t o  
p e r m î t e  d e t e r m i  n a r  l a s  pos i c l  ones  de l o s  a tomos y en c o n s e c u e n c i a  e l  t i p o  
de e n l a c e  e n t r e  e l l o s  as f  como l a  c o n f î q u r a c î o n  y  c o n f o r m a c i o n  m o l e c u l a r .
En un c r i s t a l  se  c um p l e  l a  i n v a r i a n z a  de t r a s i a c i o n  d e b i d o  a l a  p e r i o  
d i c i d n d  de p r o p î e d a d e s  f î s i c a s  d e l  mismo p o r  l o  que  pueden  e x p r e s a r s e  me d i an  
t e  un d é s a r r o i l o  a n ^ I o g o  a l a s  s e r i e s  de F o u r i e r .  Las i n t e n s î d a d e s  de l o s  ma 
x îmos  de d i f r a c c i ô n  I b k l  s on  p r o p o r c i o n a l e s  a l o s  c u a d r a d o s  de l o s  " f a c t o r e s  
de e s t r u c t u r a "  c o e f i c î e n t e s  de l a  c o r r e s p o n d !  e n t e  s e r  i e de F o u r i e r  que
r e p r c s e n t a n  l a  a m p l i t u d  de l a  r é s u l t a n t e  de  l a s  ondas  d i f  und î das en l a  d i -  
r e c c î ô n  h k l  p o r  l o s  a tomos de l a  c e l d î l l a  u n i d a d ,
E l  f a c t o r  de e s t r u c t u r a  es una m a q n i t u d  c o m p l e j a  de c u ya  m a g n i t u d  m  
f o r m a n  di  r e c t a m e n t e  l os  e s p e c t  ro s  de d i f r a c c i ô n ;  no  o r i i r r e  l o  mismo con  l as  
c o r  r e s p o n d i e n t e s  f a s e s  c u yo  c o n o c î m i e n t o  p r é s e n t a  g r a n d e s  d i f î e u  1t a d e s , p o r  
l o  que no es p o s i b l e  una d e t e r n i i n a c i ô n  i n m e d i a t a  de l a  d e n s i d a d  e l e c t  r o n  f ce 
de I c r i s t a l .
P a r a  r e s o l v e r  e s t e  " p r o b l e m a  de l as  f a s e s "  se han a r b î t r a d o  d i f e r e n -
t e s  mêtodos e n t r e  l o s  que  se e n c u e n t r a n  l o s  l l a m a d o s  " mé t od o s  d i r e c t o s "  o e s -  
t a d T s t i c o s ,  basados  en r e I a c f ones  m a t e m â t î c a s  que r e s u l l a n  muy a d e c u a d o s  en 
l a  d e t e r m i n a c i o n  e s t r u c t u r a l  de s u b s t a n c i a s  o r g â n î c a s ,  como l a s  q u e  s e  t r a t a  
de e s t u d î a r  en e s t a  rnemor ia  en l a s  que no e x î s t e n  e l e m e n t o s  de e l e v a d o  numé­
r o  a tômî  co.
Una vez a s î g n a d a s  l a s  f a s e s  a l o s  c o r r e s p o n d ! e n t e s  f a c t o r e s  de  e s t r u £  
t u r a ,  se o b t î e n e n  d é s a r r o i l o s  en s e r l e  de F o u r i e r  de l a  d e n s î d a d  e l e c t r ô n i c a ,  
a p a r t i r  de l as  c u a l e s  s e  c omp ru eb an  l a s  pos i c i ones a t o m î c a s  de l o s  d i s t i n t o s  
a tomos que i n t e g r a n  l a  m o l é c u l a ,  p r o c e d i e n d o  a un a f  i na d o  p r e v i o  de  s u s  c o o r -  
d e n a d a s . P o s t e r i o r m e n t e ,  se l l e v a  a c a b o  un r e f i n a m i e n t o  de t o d o s  l o s  pa râ me -  
t r o s  a t w i c o s ,  m e d i a n t e  un m e to do  de mî n î mos  c u a d r a d o s  que t i e n e  en c u e n t a  
t am b i én  l a  p o s i b l e  a n i s o t r o p F a  de l a  v i b r n c i ô n  t é r m î c a  de 1 os a t o m o s .
F i n a l i z a d o  e l  p r o c e s o  de r e f i n a m i e n t o  se pasa a l  e s t u d î o  y  d i s c u s î ô n  
de l a  e s t r u c t u r a  m o l e c u l a r  e n c o n t r a d a ,  a t c n d î e n d o  a c o n s î  d e r a c i  ones  de  t  i po 
f  T s i co y qu îmi  co.
11 . t . -  S e l e c c i ô n  de  c r i s t a l e s .  S i s t e m a  c r i s l a l i  njo y c o n s t a n t e s  r e l i c u l a res
Se h i z o  una p r i m e r a  s e l e c c i ô n  de l os  c r i s t a l e s  de l o s  c u a t r o  c omp i l es - 
t o s  con ayuda d e l  m i c r o s c o p i o  y d e l  g o n i ô m e t r o .  Se a t e n d i ô  a l a  fo r ma y tama­
no  de l os  c r i s t a l e s  con  e l  f i n  de m i n i m i z a r  tos  e f e c t o s  de a b s o r c i ô n  p a r a  l a  
r a d i a c i ô n  u t i l i z a d a .  E l  a s p e c t o  de l o s  c r i s t a l e s  es de p r i s m a s  i n c o l o r o s  p a ra  
t od o s  l os  c o m p u e s t o s .
P a ra  que e l  e f e c t o  de a b s o r c i ô n  s ea  c l  menor  p o s i b l e  s e  e l i g e n  c r i s ­
t a l e s  que t e n g a n  un tamano a p r o x i m a d o  a l  ô p t i m o  ( 19) .
En l a  T a b l a  ( I )  se  r e c o g e n  l o s  va l o r e s  c o r  r e s p o nd i  e n t e s  a l  c o e f  i c i  en
t e  de a b s o r c i ô n  p ^ a s î  como l a s  medi  das de l o s  c r i s t a l e s  u t i l i z a d o s  en l a  r e -
c o g i d a  de d a t o s .
Se h i  z o  l a  d e t e r m i n a c i ô n  p r e v i a  de l o s  e l e m e n t o s  de s i me t r i a  y l as  
d i mens  i ones de l a  ce 1d i 1 l a  u n i d a d  p o r  m e d î o  de l os  s i g u î e n t e s  d i ag ramas de 
d i f r a c c i ô n  de r a y o s  X: O s c i l a t o r i o s  a I r e d e d o r  de l o s  e j e s  c r  i s t  a l o g r â f  i cos 
a y  b ,  W e i s s e n b e r g  e c u a t o r i a l e s  en l a s  mismas o r  i e n t a c  i ones y  W e i s s e n b e r g  
con e q u i i n e  1 i n a c i o n  de d i s t i n t o s  n i v e l e s  segôn  l as  mismas d i r e c c  i o n e s .
Se o b s e r v a  e n  l o s  d i ag ramas de o s c i l a c i ô n  de l o s  compues t os  A y D 
s I me t  r f  a de r e f l e x i ô n  r e s p e c t o  de  l a  I f n e a  e c u a t o r  i a l . l o  q u e  i n d i c a  l a  
e x i s t e n c i a  de p i a n o s  de s i m e t r î a  p e r p e n d i e u I a r e s  a l o s  e j e s  c r i s t a l o g r a f î c o s . 
Tan t o  en l os  d i ag ramas  W e i s s e n b e r g  como en  l os  de l o s  d i s t i n t o s  n i v e l e s  se 
a p r e c i a  s i m e t r i a  de r e f l e x i ô n  r e s p e c t o  de l os  e j e s  r e c f p r o c o s  que d i s t a n  
e n t r e  s f  55 mm = 9 0 “  I o  que d e m o e s t r a  l a  e x i s t e n c i a  de t r è s  e j e s  h i n a r  i o s .
Se saca de e l l o  l a  c one l u s  i ôn de que l o s  c r i s t a l e s  de l o s  c om pues tos  A y D 
p e r t e n e c e n  a l  s i s t e m a  r ô m b i c o  g r u p o  de Laue de s i m e t r i a  mmm.
En l o s  d i ag ro - nas  c o r r e s p o n d  i en t es  a l  compues t o  B, se o b s e r v é  l o  
s i g u i  e n t e :  e l  d i a g r a m a  o se  i I a t o r  i o  a I r e d e d o r  de I e j e  c r  i s t a  l og  r â f  i co  a no
TABLA 1
Compuesto Tamano de l o s  c r i s t a l e s  Coe f  i c i  e n t e  de a b s o r c i ô n  )J
A 0 . 3 0 x 0 . 1 ) 5 x 0 . 3 5  mm "  2 . 7 L 8 3  cm '
B 0 . 2 0 x 0 . 2 0 x 0 . 5 0  -  0 . 8 8 5 5
C 0 . 2 5 x 0 . 3 0 x 0 . 2 0  w( Ap^ )  = 8 . 0 6 25
D 0 . 2 0 x 0 . 3 5 x 0 . 2 5  p ( X g ^ )  -  6 .5 8 0 6
11
m o s l r ô  s i m e t r i a  a l q u n a ,  en e l  d i a g r a m a  de W e i s s e n b e r g  d e l  n i v e l  0 k l  se o b s e r ­
va s i met  r  Ta a I r e d e d o r  de l o s  e j e s  b y c y bay una d i s t a n c i a  e n t r e  e l l o s  de 
45 mm l o  que  i n d i c e  l a  e x i s t e n c i a  de un  â n g u l o  de 9 0 “ . Pa r  t a n t o  e l  c r i s t a l  
p e r i e n e c e  a l  s i s t e m a  monoc1Tni  c o . Exami  nando  e l  p r i m e r  n i v e l  W e i s s e n b e r g  se 
d e t e r m i n a r o n  l o s  e j e s  b*  y  c ’’ y a  q u e  e l  e j e  c "  m a n t i e n e  l a  s i me t r  t  a en e s t e  
n i v e l  m f e n t r a s  que  e l  b l a  p i e r d e ,
A n a l o g o s  h echos  se m a n î f i e s t a n  en l o s  d i  agramas de 1 c r i s t a l  de 1 com­
p u e s t o  C-
Po r  t a n t o  s e  l l e g a  a 1 as s i g u î e n t e s  c o n c 1 us i o n e s . En l o s  c r i s t a l e s  
de l os  c ompues tos  B y C e x i s t e  un e j e  h i n a r i o  que c o i n c i d e  con e l  c r i s t a l o -  
g r â f i c o  b y  un p 1ano de s i m e t r f a  p e r p e n d i c u l a r  a e s t e  e j e , c o n s e c u e n t e m e n t e  
l o s  c r i s t a l e s  p r e s e n t a n  s i m e t r i a  d e l  g r u p o  de Laue 2/rn p e r t e n e c i e n t e  a l  s i s -  
lema m o n o c l î n i c o .
Las c o n d i c i o n e s  de r e f l e x i o n  as f  como l os  g r u p o s  e s p a c i a l e s  p o s î b l e s  
y sus p u n t o s  é q u i v a l e n t e s  p a r a  l o s  c u a l r o  c o m p u e s t o s ,  se dan en l a  T a b l a  2,
La e x i s t e n c i a  de t od a s  1 as r e f 1 ex  i ones h k l  i n d i c a n  una r e d  p r i m i t i v a .  
Las r e f l e x i o n e s  hOO, OkO y  001 con  h = 2 n ,  k=2n y l = 2 n  i n d i c a n  e j e s  h é l i c o ï d a ­
l e s  b i n a r  i os s eq û n  1 as t r è s  d i r e c c  i ones  r e t i c u l a t e s ,  l a s  hkO con  h=2n mues-  
t  r a n  l a  e x i s t e n c i a  de p i a n o  de des 1 i z a m i e n t o  p e r p e n d i c u l a r  a c c on  d e s l i z a -  
m i e n t o  a / 2 ,  l a s  hOI  con  h + l = 2 n  i n d i c a n  p i a n o  de des 1 i zamî e n t o  p e r p e n d i c u l a r  
a b con t r a s l a c î o n  a / 2 + c / 2  y  p o r  f î n  1 as r e f l e x i o n e s  0 k l  con k + l  = 2n son con 
sec uenc  i a de un p i a n o  de des 1î z a m i e n t o  p e r p e n d i e u  I a r  a a con des 1 i z a m i e n t o  
b / 2 + c / 2 .
En l os  c r i s t a l e s  de l os  c o m p ue s t o s  A ,  B y C, e l  g r u p o  e s p a c i a l  queda 
d r l e r m i n a d o  i n e q u i v o c a m e n t e  m î e n t r a s  que en l o s  d e l  D hay  dns g r u p o s  p o s î b l e s ,  
uno  c é n t r i c o  y o t  r o  a r e n t r i c o .
En l a  F i g u r a  2 se mues t  r a  g r â f  i can i cn te  l a s  s î m e t r î a s  que c o r r e s p o n d e n  
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R e f l e x i o n e s  
hOI 0kl hOO OkO 001
Grupo espacî  a I 
c é n t r i c o  a c é n t r i c o
todas todas todas todas h=2n k=2n l=2n
todas todas h+l»2n todas h” 2n k=2n l=2n P 2 , / n
todas ' todas h+l»2n todas h=2n k»2n “2n P 2 , / n
todas h»2n todas k + l «2n  h=2n k«2n l=2n Pnma o Pna2,
15
A p a r t i r  de l os  d i  agramas o b t e n i d o s  se h I z o  un c a l  eu i o  p r e v i o  de l as  
c o n s t a n t e s  r e t i c u l a r e s  que se d e t e r m i n a r o n  p o s t e r i o r m e n t e ,  usando  d a t o s  d e l  
d i f r a c t ô m e t r o  a u t o m â t  i co de m o n o c r i s t a l .  Se tornaron med i das  de l os  " c e n t  r o i  des'  
de i n t e n s i d a d  de l os  p i  cos de d i f r a c c i ô n  a l o  l a r g o  de nuev e I f n e a s  r e t i c u l a ­
r e s  que pasan p o r  e l  o r i g e n  de l a  r e d  r e c f p r o c a  ( 2 0 ) .  Se r e f i n a r o n  p o r  m i n i  -  
mos c ua d r a d o s .  Se tornaron ) 0  r e f l e x i o n e s  en c ada  c aso .  Los v a l o r e s  o b t e n i d o s  
con  sus d e s v i a c i o n e s  s t a n d a r d  v i e n e n  dadas  en l a  T a b l a  ) .
TABLA 3
Compuesto a (A) b(Â) c(Â) a ( » ) 8 0 Y ( °
A n .081 (1) 1 0 . 1 5 6 ( 1 ) 9 . 2 3 6 ( 1 ) 9 0 90 9 0
B 1 3 . 2 6 0 ( 1 ) 1 3 . 1 1 6 ( 1 ) 6 . 8 9 0 ( 1 ) 90 9 8 . 4 7 ( 1 ) 9 0
C 1 2 . 3 90 ( 1 ) 1 2 . 1 0 8 ( 1 ) 9 . 2 1 3 ( 1 ) 90 9 3 . 3 0 ( 3 ) 9 0
0 9.901 (1) 8 . 3 6 2 ( 1 ) 1 2 . 0 59 ( 1 ) 90 90 9 0
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1 1 . 2 . -  D e t e r m i n a c i ô n  de l a  d e n s i d a d  y numéro  de m o l é c u l a s  de l a  c e l d i l l a  
un i  d a d .
La d e n s i d a d  de cada uno de l o s  c om pu es t os  s e  d e t e r m i n ô  p o r  e l  mé tudo
de f l o t a c l ô n  u t i l i  z a n d o  una d î s o l u c î ô n  de y o d u r o  p o t â s i c o  en agua des t  i 1a d a ,
cuya  d e n s i d a d  se o b t u v o  a su  vez p o r  mé todo  p i  c n o m é t r i c o .
Una vez  d e t e r m i n a d a s  l a s  c o n s t a n t e s  r e t i c u l a r e s  y  l a  d e n s i d a d  de l o s
c o m p ue s t o s ,  se c a l c u l é  e l  numéro de m o l é c u l a s  p o r  c e l d i l l a  u n i d a d  medi  a n t e  
l a  f ô r m u I a
^  - Px 
Pm . 1 . 6 5  . 10
 ^  (,)
donde V es e l  v o l um en  de l a  c e l d i l l a ,  I a  d e n s i d a d  d e t e r m i n a d a  e x p e r i m e n t a l -  
mente y Pm ta  masa m o l e c u l a r .
Los atomos de  l a  c e l d i l l a  u n i d a d  e s t a n  r e l a c i o n a d o s  p o r  l o s  e l e m e n t o s  
de s i m e t r î a  d e I  g r u p o  e s p a c i a l ,  p o r  l o  q u e  no es n e c e s a r i o  d e t e r m i n e r  t od as  
l as  p o s i c i o n e s  a t ômi  cas  s i no s o l a m e n t e  a q u e l l a s  c o n t e n t  das en l a  p a r t e  a s i m ^  
t  r  i ca de l a  m o l é c u l a .  Como en l os  c om pues t os  A ,  B y  C hay 5 pos i c l o n e s  é q u i ­
v a l e n t e s  y e l  c o n t e n î d o  de l a  c e l d i l l a  es 2 = 5 ,  s o l a m e n t e  hay  que s I t u a r  en 
d i c h a  c e l d i l l a ,  una s o l a  m o l é c u l a  en pos i c i ôn g e n e r a l .
En e l  c o m p ue s t o  D, l a  pos i c i ôn g e n e r a l  en  s u  g r u p o  e s p a c i a l  t i e n e  una 
mu11i p l i c i d a d  8 y en l a  u n i d a d  a s I m é t r i c a  hay 5 m o l é c u l a s .  Ha b r â  que s i t u a r -  
I as en pos i c i ô n  e s p e c i a l  con una m u l t  i p I i  c i dad 5.
En l a  T a b l a  5 se r e c o ge n  t od os  e s t o s  r e s u l t a d o s ,  i n c l u t  dos l os  p u n t os  
é q u i v a l e n t e s .
La c e l d i l l a  u n i d a d  en l os  c u a t r o  compues t os  e s t é  i n t e g r a d a  p o r  c u a ­









1186 .7  
1384.4
99 9 . 0
Masa m o l e c u l a r
22 5.3
2 3 8 . 3
2 8 5 . 3  
193.2
Dens i dad  c a l  c u l  ada
1 .42  
1.33  
1 .37  
1.28
D en s i d ad  med i da
1 .40  ± 0 . 0 2  
1 . 3 2  ± 0 , 0 2
1 . 38  ± 0 . 0 2  
1 . 30  ± 0 . 0 2
N° de m o l é c u l a s  de 
l a  ce I d i I I  a un i dad
3 . 8 6  = 4 
3 . 8 8  = 4 
3 . 8 5  = 4 
3 . 9 6  = 4
A ( 8 2 , 2 , 2 , )
X y 2
1 / 2 - x  y 1/2+z
1 /2+x  1 / 2 - y  z
X 1/2+y 1 / 2 - z
Pos i c i on es  e a u i va  l en tes
B y C ( P 2 , / n )
X y z
1 / 2 +x  1 / 2 - y  1 /2+z
X y z




1 / 2 - x
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1 / 2 - y
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i n .  -  FACT0 RE5 DE ESTRUCTURA
El  p as o  s î g u î e n t e  en l a  d e t e r m l n a c î ô n  de una e s t r u c t u r a  s e r a  l a medî 
da de l as  i n t e n s i d a d e s  de d i f r a c c î ô n ,  a p a r t i r  de l a s  c u a l e s  se  c a l c u l a r â n  
l os  modu l es  de  l os  f a c t o r e s  de e s t r u c t u r a  c uy a  e x p r è s I 6 n es
F ( h k l )  *  E f .  exp  2Tîi ( h x , + k y  . + I z . )
J J J J
donde f j  es e l  f a c t o r  de s c a t t e r i n g .
I n  . 1. -  Datos d i f r a c t o m é t r i  cos
El  a n a l  15 I s  r o e n t g e n o g r â f I c o  de I c r i s t a l  se r e a l i z e  med i an  t e  un d l  -  
f r a c t ô m e t r o  a u t o m â t I c o  P h i l i p s  PW 1100 que p r o p o r c î o n o  l o s  p a r a m è t r e s  de l a  
c e l d î l l a  un i d a d , l o s  f n d î c e s  c o r r e s p o n d ! e n t e s  a cada  r e f l e x i o n ,  as T como I as 
I n t e n s i d a d e s  r e s p e c t ! v a s .  Las c o n d i c î o n e s  e x p é r i m e n t a l e s  de toma de d a t o s  se 
dan en l a  T a b l a  5.
La me dî da  de  l a s  I n t e n s i d a d e s  de cada r e f l e x i o n  se  r e a l l z ô  seqün un 
b a r r i  do m-20,  t omand o  med i das  de l o s  f o n d e s  a ambos l a d o s  d e l  p f c o .  El  c a l c u  
l o  de l a î n t e n s i d a d  n e t a  de cada r e f l e x i o n  v i e n e  dada p o r  l a  e xp r ès  i on
'net, " KF l'pico ' 2' '
s i e n d o  K l a  v e l o c î d a d  de b a r r i  do d e l  p e r f î l  de d i f r a c c î o n  e x p r e s a d a  en g r a ­
des p o r  segundo .
TABLA 5
A 3 C 0
(0-29 scan t é c n i c o ,  e n t r e 2 Y 30° 2 y 33° 2 y 65° 2 y 66°
Va l oc i da d del  s can ( g r a d o s / s e g . ) 0 . 0 2 80 0 . 0 4 00 0 .0 4 00 0 . 0 2 00
Ampl i tud de! sc a n(grades) 1.20 1.20 1.30 1.30
M” mâximo de veces que se rep i  t e  
una medîda
1 1 1 1
de r e f l e x i o n e s  de r e f e r e n d a 2 2 2 2
Long! tud de onda usada 0 . 7 1 0 7 0 . 7 1 07 1.5418 1 . 5 4 1 8 Â
Mâximo de h,  k , I 14 13 11 21 21 11 15 15 11 12 10 15
de r e f l e x i o n e s  medidas 1714 4960 2638 1044
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S i endo
_ i l z _  T  =
N . 6w
V : v e l o c î d a d  de r o t a c î ô n  e n  g r a d o s / s e g .
N : n u m é ro  de vece s  que  e f c c t ù a  e l  b a r f î d o
Aw: a n c h u r a  de l a  r e g l ô n  b a r r i d a  en g ra d e s
t ^ :  t î e m p o  q u e  t a r d a  en  h a c e r  e l  b a r r î d o  en g ra d e s
F : f a c t o r  de f i l t r e  p a r a  I n t e n s i d a d e s  g ra n d e s
t ^ ^  y  t ^  : t îe m p o s  d u r a n t e  l o s  c u a le s  se m iden  los  f o n d e s
P a ra  c o n t r o l a r  e l  p r o c e s o  de m ed îda  de I n t e n s i d a d e s ,  se  m î d î e r o n  c a ­
da 90 m in u to s  dos r e f l e x i o n e s  de r e f e r e n d a ,  com probandose  e l  c e n t r a d o  d e l  
c r i s t a l  y  c o W Y I g # le n d o lo  s i  e l  e r r o r  e r a  s u p e r i o r  a 0 .1® m e d i a n t e  e l  c â l c u l o  
de una nu eva  mat r i z  de o r i e n t a c l o n  de lo.> e j e s  c r  I 5 1 a log  r â f  I cos  r e s p e c t o  a 
los  e j e s  d e !  d I f r a c t o m e t r o .
La d e s v l a c î ô n  s t a n d a r d  o ( l )  a s iq n a d a  a cada  v a l o r  de l a  î n t e n s i d a d  
se c a l c u l 6  m e d ia n t e  l a  e x p rè s  Io n
o " « )  -  K= |F : | l 'p ,cc -  ( ' f ,  + ' f 2 ) | : ( 'F ) '+ F ' l 'p , c o + 2  ( ' f i  + ' f , )  ^
dada a t r a v e s  d e l  m ê to d o  s t a n d a r d  de p r o p a g a c iô n  de e r r o r  d e s p r e c i a n d o  c o -  
v a r i  a n z a s ,
Las I n t e n s i d a d e s  r e g i s t r a d a s  se c l a s i f i c a n  en o b s e r v a d a s  y  no o b s e ^  
vadas de a c u e r d o  con  e l  s î g u î e n t e  c r i t e r i o :  o b s e rv a d a s  a q u e l l a s  que cum p len  
la  c o n d i c i ô n  I ^  A o ( f ) ,  donde X u s u a lm e n te  se toma como 1, 2 ô 3 y  s ie n d o  
0 ( 1) l a  d e s v l a c î ô n  s t a n d a r d  de la s  I n t e n s i d a d e s .
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I l  I . 2 . -  C o r r e c c io n e s
H a s ta  a q u f  d ispo nem os  de  ta s  i n t e n s i d a d e s  de lo s  haces d i f r a c t a d o s  
c a ta lo g a d o s  segOn e l  c r i t e r i o  a n t e s  c i t a d o ,  p e r o  p a r a  l a  r e s o l u c i ô n  de una 
e s t r u c t u r a  c r i s t a l i n a  es n e c e s a r i o  c o n o c e r  l o s  m d du los  de lo s  f a c t o r e s  de 
e s t r u c t u r a  r e f e r i d o s  a una e s c a l a  a b s o l u t e  ( 2 1 ) .
La r e l a c l ô o  que l l g a  l a s  i n t e n s i d a d e s  co n  los  modu los  de l o s  f a c t o ­
re s  de e s t r u c t u r a  es
K I . .  ,
i F h k ,  I -  A
Lp
d o n d e :
L: es e l  f a c t o r  de L o r e n t z  que supone l a  c o r r e c c i ô n  p a ra  l a  d i s p e r ­
s i o n  d e l  haz de ra y o s  X p o r  e l  t i e m p o  d u r a n t e  e l  c u a l  e s t a  en po 
s i c i ô n  de d i f r a c t a r  y  depende d e l  m ê todo  de m ed ida  e m p lead o .  Pa­
ra  Ia s  m e d idas  con  d i f r a c t ô m e t r o  a u t o m a t i o n  segün e l  m ê todo  de 
2 R -s c a n ,  e l  f a c t o r  de L o r e n t z  toma e l  v a l o r  L = 1 /s e n  20.
p :  es e l  f a c t o r  de p o l a r i z a c l ô n  que es i n d e p e n d ie n t e  de I m ê todo usa
do  en la  m e d ida  y  supone  l a  c o r r e c c i ô n  d e b id a  a l a  p o l a r i z a c l ô n
p a r c i a l  que  s u f r e  e l  haz  de ra yos  X a l  p a s a r  a t r a v ê s  d e I  c r i s t a l
y que a l  d i f r a c t a r s e  se  p o l a r i z a .  E l  f a c t o r  de p o l a r i z a c l ô n  es
2
f u n c i ô n  d e l  S n g u lo  26 y  d is ro in u y e  de fo rm a  l i n e a l  con  cos 26 .
K; es una c o n s t a n t e  qu e  depende de Ias  d im e n s io n e s  d e I  c r i s t a l  y  la  
I n t e n s i d a d  d e I  haz y  p a r a  la  t é c n i c a  u t i l i z a d a  v a l e  k. = ' ”
A: f a c t o r  de a b s o r c i ô n  de l a  r a d i a c i ô n  p o r  e l  com pues to  y que depen^ 
de d e I  tamano y fo r m a  d e l  c r i s t a l .  Dado e l  pequeno tamano de lo s  
c r i  s t a i e s  y l a  co m p o s i c t ô n  de la s  s u b s t a n c i a s  .en e s t u d i o ,  no se 
ha a p l i c a d o  e s t a  c o r r e c c i ô n .
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I I I . 3 . -  F a c t o r e s  de e s c a l a  y  t é r m i c o s
Va que  l a s  i n t e n s i d a d e s  o b t e n i d é s  t i e n e n  v a l o r e s  r e l a t i v e s ,  lo s  mod^ 
l o s  de lo s  f a c t o r e s  de e s t r u c t u r a  c a l c u l a d o s  a p a r t i r  de e l l a s ,  una  vez  bêchas 
la s  c o r r e c c i o n e s  p o r  l o s  f a c t o r e s  de  L o r e n t z  y p o l a r i z a c l ô n ,  po seen  ta m b ié n  
v a l o r e s  r e l a t i v e s  p r o p o r c i o n a l e s  a l o s  v a l o r e s  a b s o l û t e s ,  m e d ia n t e  e l  a j u s t e  
d e l  f a c t o r  de e s c a l a ,  K
Fobs ( h k ' )  = F c a l  ( h " )
La e x p r e s i ô n  d e l  f a c t o r  a t ô m ic o  p a r a  e l  â tom o r e a l  v i e n e  dada p o r  l a
ecu ac  iôn
r e  I Fo i  •
-B  sen ^O /A ^
( I )
d o n d e :
f ^ j : Es e l  f a c t o r  a t ô m i c o  " s c a t t e r i n g "  p a r a  e l  a to m o  en re p o s e  a b s o l ^  
t o  ( 2 2 ) .
En l o s  c u a t r o  c o m p u e s to s  e s t u d i a d o s ,  se to i t ia ro n  l o s  v a l o r e s  de 
l o s  f a c t o r e s  a tô m ic o s  " s c a t t e r i n g "  ta m b ié n  en l a  T a b la s  I n t e r n a -  
c i o n a l e s  (2 3 )  .
B : Es e l  f a c t o r  de t e m p e r a t u r a  homogôneo e i s o t r ô p i c o ,  e i g u a l  a
2 - 2  —  2 
8 t i  u  , s i e n d o  u e l  v a l o r  de l a  a m p l i  t u d  c u a d r â t i c a  m e d ia  de
l a  v i b r a c i ô n  a t ô m i c a .
K : Es una c o n s t a n t e  de p r o p o r c i o n a l i d a d  que s e  u t i l l z a  p a r a  p a s a r  
l o s  f a c t o r e s  de e s t r u c t u r a  o b s e rv a d o s  a f a c t o r e s  de e s t r u c t u r a  
a b s o l û t e s  m e d id o s  en e l e c t r o n e s .
En l o s  c u a t r o  c o m p u e s to s ,  e l  f a c t o r  de t e m p e r a t u r a  i s o t r ô p i c o  m ed îo  
p a ra  to d o s  lo s  â to m o s ,  B ,  y  e l  f a c t o r  de e s c a la  K ,  se  c a l c u l a r o n  s i g u i e n d o
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e l  m ê todo  d e s c r i  t o  p o r  W i l s o n  ( 2 4 ) ,  que  toma como d a to s  l o s  f a c t o r e s  de e s ­
t r u c t u r a  r e l a t î v o s  y l o s  f a c t o r e s  a tô m i  cos " s c a t t e r i n g "  r e la c i o n a d o s  segûn 
l a  e x p r e s i ô n  ( 1 )  qu e  e l e v a d a  a l  c u a d ra d o  y  tom ando  l o g a r i t m o s  n e p e r i a n o s  p r o  
m e d iados  en s e n  6 /A  nos I l e v a  a una  e x p r e s i ô n  d e l ' t i p o
In  < | f , | 2 / E f ^ , >  -  2 l n K  -  2B s e n ^O /A ^' r e l  ' o i
D e t a l l a r e m o s  s o la m e n te  l a  e x p l i c a c i ô n  p a r a  e l  c o m p u e s to  A , ya  que  en 
to d o s  l o s  dcmSs s e  hace  de f o r m a  s e m e ja n t e .
La r e p r e s e n t a c l ô n  de  In  | F ^ g j  | ^ / ï f Q | >  f  r e n t e  a s e n ^ G /A ^  d e f i n e  una 
r e c t a  ( F i g , 3 )  de  p e n d î e n t e  -2 B  y  o r d e n a d a  en e l  o r i g e n  c ;  c e s t a  r e la c l o n a d o  
con K m e d ia n te  l a  e x p r e s i ô n  K ■= 1 / / ~ c .
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TABLA 6
F a c t o r  t e m p e r a t u r a  (B )  F a c t o r  e s c a la  ( K )
A 2 .4 51 0 .9 1 5 8
6 2 .3 8 9 0 .3 7 1 8
C 3 .0 2 0 0 .1 1 4 1
D 4 .4 8 0 0 .1 4 8 8
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I I 1 . 4 . -  T e s t  de c e n t r o  de s i m e t r f a
Como se  ha  e x p l l c a d o  en  c a p f t u l o s  a n t e r f o r e s ,  e l  e s t u d i o  de l a s  e x -  
t i n c i o n e s  s i s t e m a t i c a s  p a r a  c l e r t o s  g r u p o s  de  r e f l e x i o n e s  nos l l e v a n  a d e te j ^  
m ln a r  e l  g r u p o  e s p a c i a l ,  p e r o  en a lg u n o s  c a s o s  ha y  l a  i n c e r t i d u m b r e  de s i  
e x i s t e  o no c e n t r o  de  s i m e t r f a .
P a ra  r e s o l v e r  e s t a  i n d e t e r m i n a c Iôn  s e  p u e d e  r e a l i z a r  un e s t u d i o  de 
l a  d i s t r i b u t i o n  e s t a d f s t  i c a  de  l o s  v a l o r e s  d e  l o s  m odu lus  de l o s  f a c t o r e s  de 
e s t r u c t u r a  n o r m a l i z a d o s  |E |  ( 2 5 ) .
A p a r t i r  de e s t a  d i s t r i b u t i o n  se  p u e d e n  c o m p a re r  lo s  v a l o r e s  e x p é r i ­
m e n ta le s  m ed ios  ( | E | ^ ,  | E ^ - I | ,  | E | )  con  lo s  v a l o r e s  t e o r i c o s  c o r r e s p o n d i e n t e s




E E f . ( h )  
1 I
En e l  c a s o  p r e s e n t e  s o l o  ha y  i n d e t e r m i n a c i o n  de c e n t r o  de s i m e t r f a  
en e l  com pues to  D, p u e s t o  que  l a s  e x t i n c i o n e s  s i s t e m a t i c a s  1 l e v a r o n  a l o s  
g r u p o s  e s p a c la l e s  Pnma c e n t r o s i m é t r i c o  y Pna 2 j  a c é n t r î c o .
Los v a l o r e s  e x p é r i m e n t a l e s  o b te n i d o s  J u n t o  con los t e o r i c o s  se dan 
en l a  Ta b l a  7- Se e l i g i ô  po r  co ns e cue nc i a , e l  g r up o  e s p a c i a l  c e n t r o s i m é t r i c o .
TABLA 7
|E | lE ^ I | e ' - i |
0 . 7 9 8 1 .0 0 0 0 .9 6 8 T e ô r i  co  c e n t  r  i co
0 .8 8 6 1 .0 0 0 0 .7 3 6 T e ô r i c o  a c é n t r l c o
0 .7 31 1 .0 0 0 1 .1 3 5 | E , |
0 . 7 3 8 1.001 1 .1 2 7 l E ^ I
0 .7 5 5 1 .0 0 0 1 .072 I E 3 I
E x p e r im e n ta l
0 .7 6 2 1.001 1 .0 59 | E j
I V .  METODOS DlRECTOS
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I V , -  METODOS DlRECTOS
E x i s t e  un g r a n  numéro de p r o c e d î m î e n t o s  p a r a  l a  d e t e r m l n a c î ô n  d * r e c ­
t a  d e l  p ro b le m a  de l a s  f a s e s .  Cas! to d o s  e s tâ n  ba sados  en lo s  mîsmos p r i n c i ­
p l e s  f u n d a m e n t a l e s ,  p e r o  d i f l e r e n  en l a  m anera  de m a n e ja r  l o s  d a t e s  y  e x t r a e r  
lo s  re su  I t a d o s .
KI t a I g o r o d s k I î  , W o o î f s o n  y  K a r l e  ban a b o rd a d o  e l  p r o b le m a  de una ma­
n e ra  t a n t e  t e ô r î c a  como p r a c t i c e .  En un p r i n c i p l e  e l  p r o b le m a  de r e s o l u c i ô n  
de e s t r u c t u r a y p o r  m é todo s  d i r e c t e s  s e  l i m i t e  a g r u p o s  e s p a c l a l e s  c e n t r o s I m ê -  
t r l c o s ,  p e r o  r e c le n t e m e n t e  se  ha  d e s p e r t a d o  un g r a n  I n t e r é s  p o r  o t r a s  s lm e -  
t r T a s  que p r e s e n t a n  m a yo res  d i f i c u l t a d e s  como son  lo s  g r u p o s  no c e n t r o s I m é -  
t r i c o s .
En c o n j u n t o ,  e s t e s  m é todo s  se  basan  en l a  t e o r f a  de la s  d e s l g u a l d a -  
des y en l a s  p r o b a b î 1 Est I c a s ,
Uno de lo s  mas r e c î e n t e s  I n t e n t e s  p a r a  r e l a c î o n a r  f a s e s  con  I n t e n s i ­
dades I l e v a  a 1 d é s a r r o i l o  de la s  des I g u a 1dades de H a r k e r - K a s p e r  ( 2 6 ) .  Las 
e x p r e s îo n e s  qu e  r e s u l t a n  de l a  c o m b fn a c lô n  d e !  f a c t o r  de e s t r u c t u r a  con c l e j ^  
t a s  In e c u a c lo n e s  c l  a s ! c a s ,  p r o p o r c l o n a n  e l  p r i m e r  m e todo  de d e t e r m ln a c î ô n  
de la  f a s e  de una r e f l e x i o n .
C o n ç îd e ra n d o  la s  e x p r e s î o n e s  que d e f i n e n  un f a c t o r  de e s t r u c t u r a  se 
puede l l e q a r  a l a  é v i d e n t e  r e l a c l ô n
| F h k , l '  < FoOO
a la  que s i  se  anade la  c o n d i t i o n  de c e n t r o s I m e t r f a ,  s e r a :
33
^  Fqoo  I ;  Eqoo + 2 F 2 h . 2 k , 2 | l
y  d i v t e n d o  ambos m iem bro s  p o r  Fqqq Y b a c îe n d o
000
r é s u l t a
" h k l  ^ 2 ^ 2  " 2 h , 2 k , 2 l
en donde e l  s e g u n d o  sumando de  l a  d e re c h a  puede t e n e r  s i g n o  + o -  ya  que  l a  
û n i c a  i n c o g n i t a  es l a  f a s e  de  2 1 ’
Si l a s  m a g n i t u d e s  de y  ^  ] so n  s u f  i c i c n t  em ente  g r a n d e s  y
se  s e l e c c i o n a  e l  s i g n o  +  p a r a  e l  u l t i m o ,  l a  i n e c u a c i ô n  p e rm a n e c e .  P a ra  que  
es t o  o c u r r a  la s  r e f l e x i o n e s  u s a d a s  deben t e n e r  a m p l i t u d e s  que  sean  f r a c c i o -  
nes mu y c o n s i d e r a b l e s  de Fq q q . es d e c î r ,  deben r e p r é s e n t e r  e I  s c a t t e r i n g  en 
f a s e  de l a  m a y o r fa  de lo s  e l e c t r o n e s  de l a  c e l d i l l a .
D e s g r a d a c ia d a m e n te  t a i e s  r e f l e x i o n e s  no so n  f r e c u e n t e s  en c r i s  t a i e s  
de com pues tos  o r g a n i c o s .  S i  s e  c o n s id e r a n  o t r o s  e le m e n to s  de s i m e t r f a  ademâs 
d e l  c e n t r o ,  se  pu eden  d e d u c i r  n u e v a s  d e s ig u a ld a d e s  que  a u nque  r e s u l t a n  mas 
c o m p t ic a d a s  pu eden  s e r  mâs e f e c t i v a s  y no r e q u i e r e n  U d e m a s ia d o  g r a n d e s .
Si e l  a to m o  r e a l  se  c o n s i d é r a  p u n t u a l  puede  d é f i n i r s e  un f a c t o r  de 
e s t r u c t u r a  u n i t a r i o  t a i  que
,, _ F f i k l , p u n t u a l
h "  -  FOOO "
o b i e n ,  r e c o r d a n d o  que
^1 ^1 ”  F000
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F'F' - B ( s e n ^ 8 ) / A ^  N
® o i
y s i  se  u s a  e l  v a l o r  de f a c t o r  de s c a t t e r i n g  que i n c l u y e  e l  e f e c t o  de tem pe­
r a t u r a
U -h k l  N
^1 ,
A s î  U es  un f a c t o r  de e s t r u c t u r a  q u e  t i e n e  l a  misma f a s e  que  F , p e r o  
sus m a g n i tu d e s  e s t â n  c o m p re n d id a s  e n t r e  -1  y  + 1 ,  c o r r e s p o n d i e n d o  e s t e s  v a l o ­
re s  e x t re m e s  a l o s  ca so s  en que to d o s  lo s  â tom os d i f r a c t e n  en f a s e .
P o r  o t r a  p a r t e ,  lo s  | u |  pu eden  t a m b ié n  c a l c u l a r s e  p o r  s um ac ion  s o b r e  
la s  p o s i c i  ones a t ô m ic a s
-  2 n j  cos  2 w ( h x . + k y . + l z . )
donde l lamamos n a l  f a c t o r  de s c a t t e r i n g  c o r r e s p o n d i e n t e
f .
" i
' j  ' j
Dj es una f u n c i ô n  de 0 y s i  to d o s  lo s  â to m os  son  p a r e c i d o s
con l o  que c l  v a l o r  m e d îo  de U v i e n e  e x p r e s a d o  p o r  l a  e x p r e s i ô n
Segûn e s t a  e c u a c iô n  es o b v i o  qu e  n o  debe h a b e r  muchos â tom os en ta  
c e l d î l l a  u n id a d  f u e r a  d e l  p r o m e d io  de | U | ,  l o  que d é t e r m in a  e l  v a l o r  d e l  
uso  de la s  i n e c u a c l o n e s .
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M i e n t r a s  que  a lg u n a s  r e f l e x i o n e s  pueden t e n e r  g r a n d e s  |U |  aun p a r a  
g ra n d e s  v a l o r e s  de N, l a  r e a l i d a d  es qu e  su  v a l o r  d e c r e c e  r â p i  d a m e n te , l i a s -  
t a  e l  p u n to  que  l a  e s t r u c t u r a  no  puede  s e r  d e te r m in a d a  p o r  I n e c u a c l o n e s ,  y 
es p r e c i s e  b a s a r s e  en p r o b a b î I i d a d e s ,  mas que  en c e r t e z a s .
P o r  e s t a  ra z ô n  e n t r e  o t r a s ,  K a r l e  y H a u p tm a n n (2 7 )  ban i n t r o d u c i d o  
e l  f a c t o r  de e s t r u c t u r a  n o r m a l i z a d o  d a d o  p o r
b k l  - 2
Los E, t i e n e n  c l e r t a s  v e n t a j a s  m a te rn â t i cas p a r a  su  uso  en c â l c u l o s  
de p r o b a b i l i d a d e s ,  pues p r i n e i p a Im e n te  l l e v a n  l a  n o r m a l i z a c i ô n  de to d a  c l a -  
se de r e f l e x i o n e s  a una base  com ûn^con l o  que  es p o s i b l e  e v i t a r  o t r o s  e r r o  
res  en l a  c o m p a ré e I6 n  de c o n j u n t o s  e s p e c l a l e s  de r e f l e x i o n e s .
S i c o n s id é râ m e s  s o la m e n te  l a s  r e f l e x i o n e s  o b s e rv a d a s  en la  e x p r e s i ô n  
de E^i^i es p r e c i s o  i n t r o d u c i r  un f a c t o r  E que  r e p r é s e n t a  l a  f r a c c i ô n  de r e "  
f l e x i o n e s  o m i t i d a s  segûn  la s  s i s t e m a t i c a s  a u s e n c ia s  de cada g r u p o  e s p a c i a l ,  
con l o  que
2 .  " h k l
O b i e n
El e f e c t o  de F n c l u î r  c en e l  c â l c u l o  de |E |  es r e d u c î r  l a  s i g n i f i e s -  
c i ô n  de l as  r e f l e x i o n e s  que t i e n e n  gran des  v a l o r e s  de | U | ^ p e r o  que también  
p e r t e r e c e n a  c l a s e s  que p o r  r azones de s i m e t r f a  de g r up o  e s p a c i a l  t i e n e n  un 
v a l o r  anormalmente grande  de G
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P a ra  a q u e l l a s  e s t r u c t u r a s  eu yos  f a c t o r e s  de e s t r u c t u r a  sean  de un 
tamano t a I  que  I a s  i n e c u a c lo n e s  son  I n e f e c t i v a s  es n e c e s a r i o  l l e v a r  a cabo 
o t r a  a p r o x im a c l ô n  a l  p r o b le m a  de d e t e r m l n a c î ô n  d i r e c t a  de la s  f a s e s .  En e l  
ra n g o  de I n t e n s i d a d e s  que son d e m a s ia d o  pe q u e n a s  p a r a  i n e c u a c l o n e s ,  p e ro  
que  s I n  em bargo  so n  r e l a t i v a m e n t e  g r a n d e s ,  es p o s i b l e  o b t e n e r  un c o n j u n t o  
de c c u a c io n e s  que  s e a n  p r o b a b le m e n te  v e r d a d e r a s  y de e l l a s  e x t r a e r  l a  î n f o j ^  
m a c iô n  de l a s  f a s e s .
La base  de e s t e  m ê todo  es una  p u b l i c a c i ô n  de S a y re  (2 8 )  aunque a n -  
t e f i o r m e n t e  y a  h a b î a n  a p a r e c i d o  r e s u l t a d o s  m a le m â t i c o s  é q u i v a l e n t e s  ( 2 9 ) .
Puede d e c i r s e ,  b a j o  c i e r t a s  r e s t r i c c i ones  que
F h k l  “  '•’h k l  F h - k , ,  , ■ F h - h ' , k - k ' , l - l '
donde un f a c t o r  de e s c a la .
Como c o n s e c u e n c  i a de e s t a  e x p r e s i ô n  de  c u a l q u i e r  f a c t o r  de e ^
t r u c t u r a  q u e d a  d e t e r m in a d o  p o r  e l  p r o d u c t o  de un p a r  de f a c t o r e s  de e s t r u c ­
t u r a  cuyo s  i n d i c e s  h , k , l  suman e l  dado .
A p r i m e r a  v i s  t a  l a  e c u a c i ô n  a n t e r i o r  p a r e c e  i n u t i l  pues p a r a  co n o ­
c e r  la s  f a s e s  de una r e f l e x i o n  ha y  que  c o n o c e r  l a s  de o t r a s  d o s ,  p e r o  S a y re  
p u n t u a l i z ô  q u e  p a r a  e l  c a s o  en q u e  F ^^^  se a  g r a n d e  la s  s e r i e s  de F ^ i ^ i ^ i  Y
F. . , , , , , q u e  l a  d e te r m in a n  t e n d e r â n  a una  d i r e c c i ô n  + o -  que  e s t a r a  
h - h  , k - k  . 1 - 1 '
d e te r m in a d a  p o r  l a  c o n f l u e n c i a  en s i g n o  de lo s  p r o d u c t o s  e n t r e  F g r a n d e s .  
P a ra  t r è s  r e f l e x i o n e s  g r a n d e s
S ( F h k | )  ~  S ( F h , k ' , ' )  - S ( F h - h ' , k - k ' . l - l ' )
donde S s i g n i f i e s  ' ’ s i g n e  de**. E s t a  e c u a c i ô n  dâ la  p r o b a b î H d a d  de que 
t e n g a  un d e t e r m in a d o  s i g n e .
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Como c o n s e c u e n c ia  de l a  e c u a c iô n  a n t e r i o r ,  ta m b ié n  podemos e s c r i b i r
S ( F 2 h , 2 k , 2 | )  ■ S ( F h k l )
que  r e p r é s e n t a  e l  m ismo r e s u i t a d o  a l  que hab iam os  1 le g a d o  con  l a s  d e s ig u a j ^  
dades
"hkl  ^ 1 * 2  " 2 h . 2 k . 2 i
y  ès l a  r a z ô n  p o r  l o  que  en l a  p r a c t i c e  se  use n  mâs l o s  m é todos  p r o b a b i l f s -  
t  i c o s .
C o ch ra n  y  W o o î f s o n  (3 0 )  d e t e r m in a r o n  l a  p r o b a b i l i d a d  de que l a  ecu_a 
c i ô n  | l |  se c u m p la  como
F '  T  I  U^k, \ i k ' | '  " h - h ' , k - k ' , l - l ' l )
donde
° }  =
O2 -  l .  n .
y n es e l  v a l o r  a n t e r i o r m e n t e  d e f i n i d o  como n .  -  f j / î f j .
La e c u a c iô n  a n t e r i o r  se  puede  p o n e r  de fo rm a  mâs a p r o p ia d a  p a r a  e l  
c â l c u l o  como
F+ ( F 2 h . 2 k , 2 | )  ”  ï  ^  2 | F 2 h , 2 k , 2 | l  ( ^ h k l  * ) )
2
donde es l a  p r o b a b i l i d a d  de que g), 2 1 s i g n o  + y  s i n g ra n d e s
e r r o r e s  puede  u s a r s e
F+ ( F h k , )  " 2 * 2  i F ^ k l *  ^ h ' k ' l '  ^ h - h  ’ , k - k  ’ , I -  I • )
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E l  a r g u m e n te  de l a  t a n g e n t e  h î p e r b ô l i c a  puede s e r  e n t e r o ,  p o s i t i v e  
o  n e q a t i v o  d e p e n d ïe n te  de l a  s u m a c io n  de le s  v a l o r e s  de E y  , t e n d r â  ranges  
e n t r e  0 y  1.
Los v a l o r e s  de m enores  qu e  — son  i n d i c a t i v e s  de que e l  s i g n e  de
F h k ï  n e g a t i v e  con una p r o b a b i l i d a d  P_ dada p o r
P_ = 1 -
E s ta  t e o r f a  s o l o  puede  a p l l c a r s e  e x p e r im e n t a lm e n t e  con  c o m p U c a d o s  
p ro g ra m a s  de c â l c u l o  p a ra  o r d e n a d o r e s  de g r a n  c a p a c id a d  de d a t o s .
M u l t a n  (3 1 )  es un com p e n d îo  de  una s e r î e  de p ro g ra m a s  c o n c a te n a d o s ,  
que usados a d e cu a d a m e n te  puede  l l e v a r  en un t a n t o  p o r  c i e n t o  a l t o  de c a s o s ,  
a una r e s o l u c i ô n  f a v o r a b l e  d e l  p r o b le m a  de l a s  f a s e s .
E l s i s t e m a  M u l t a n  en p r i m e r  l u g a r ,  c a l c u l a  lo s  v a l o r e s  de f a c t o r e s  
de e s t r u c t u r a  n o r m a 1i z a d o s , p r é p a r a  lo s  c o n ju n t o s  de  t r è s  r e f l e x i o n e s  con 
i n d i c e s  h k l ,  h ' k ' l '  y  h - h ' ,  k - k ' ,  1 - 1 '  y  hace  c o n v e r g e r  e s t e  c â l c u l o  j u n t o  
con  l a  i n f o r m a c î ô n  d e l  g r u p o  e s p a c i a l  y d é t e r m in a  e l  t î p o  de r e f l e x i o n e s  re^ 
q u e r î d a s  p a r a  d é f i n i r  e l  o r i g e n  a s ig n a n d o  fa s e s  a r b i t r a r î a s  l î n e a l m e n t e  i n -  
d e p e n d îe n te s  a l a s  r e f l e x i o n e s  de m a yo r  p r o b a b i l i d a d  segun  l a  r e l a c i ô n  
y cuyo  numéro depend e  d e l  g r u p o  e s p a c i a l .
Si l a  e s t r u c t u r a  es c e n t r o s î m é t r I c a  se c um p le  la  r e l a c t o n  s o b re  
l a  base  de que “ l a  f a s e  de c u a l q u i e r  r c f l e x î ô n  de i n d i c e s  p a re s  es p r o b a b le  
m e n te  c e r o "
de donde
= *h + * 2h
E t e r r o r  com et I do en e s t e  p r o c e s o  de a s i g n a c i ô n  de fa s e s  es de +45 ° .
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E s ta s  r e f l e x i o n e s  J u n t o  con  l a s  que  f i  Ja n  e l  o r i g e n  se  som eten  a i  c r i t e r i o  
. o b t e n i e n d o  a s î  nu evas  f a s e s  de a c u e r d o  con  l a  m a yo r  p r o b a b i l i d a d  o b t e -  
n i  da.
Si l a  e s t r u c t u r a  no  es c e n t r o s i m é t r i c a  se  f i j a  un e n a n t i o m o r f o ,  q u e .  
con  la s  r e f l e x i o n e s  d e l  o r i g e n  c o n s t  I t u i  r â  e l  p u n t o  de p a r t i d a  p a r a  l a  e x ­
pans i 5n .
E l g r a d o  de f i a b i l l d a d  de qu e  una f a s e  sea  c o r r e c t e  nos l o  da e i  p ^  
r a m e t r o  ( 3 2 )
“ h ” 1^, \ h '  c ° s ( * h . + * h - h ' ) l ^  + s = " ( *h '+ * h - b ' ) |^
en donde
* h h '  “  ^ ^ 3 ^ 2  i F h ^ h - F h - h ' I
Se e l î m î n a n  t o d a s  l a s  r e f l e x i o n e s  de b a j o  v a l o r  de y l a s  que e s -  
t e n  r e la c i o n a d a s  con e l l a s .  Los r e s u l t a d o s  s o b r e  e s t e  esquema J u n t o  con la s  
r e f l e x i o n e s  de p a r t i d a  e l e g i d a s  se  dan  en T a b l a  8 .
Se l e s  a p i  I c a  e l  c r i t e r i o  Y m e d ia n te  l a  f o r m u l a  t a n g e n t e
t g  ,), = ^ h ' ^ h ' ^ h - h '  | F h . E h _ h ' l  s e n ( * ^ ,  + * ^  ^ , )  ^
'  ^h'V'h'Vh' |Fh'Fh-h 'I c°:(*h'+*h-h') =b
se d e te r m in a n  y  r e f î n a n  l a s  f a s e s  f i n a l e s .
El p e s o  a s o c ia d o  a l a  f a s e  (f)  ^ es
” h = ^9 h (1 a^)
donde
%  = | F J  ( T h + » h ) ' "
p e r o  c o n s e rv a n d o  p e s o  u n id a d  p a r a  l a s  r e f l e x i o n e s  que  fo r m a r o n  e l  c o n j u n t o
TABLA 8
O r ig e n  O t r a s  r e f l e x i o n e s  d e l  N ” r e f l e x i o n e s
ompues o  R e f l e x i o n e s  A n g u lo  s e t  de p a r t i d a  usadas
A 13 0 1 90° 5 0 1 200
0 2 2 360 7 6 2
14 1 6 360
B 3 6 - 5 360 19 2 2 150
3 8 4 360 8 4 2
4 9 3 360 14 10 -1
15 11 -1
C 4 7 3 360 6 9 2 150
7 3 - 9 360 5 8 3
2 5 2 3 6 O 3 5 - 3
2 8 - 4
7 5 - 5
D 10 1 1 360 9 1 4 300
5 I 9 360 3 2 11
2 1 6 3 6 O 1 1 11
' i l
de a r r a n q u e  y  p e s o  c e r o  a to d a s  la s  r e f l e x i o n e s  cu ya s  f a s e s  n o  e s t é n  d e t e r -  
m in a d a s .
A c o n t î n u a c i ô n  se  d e t e r m in a n  la s  f a s e s  de t o d a s  l a s  r e f l e x i o n e s  r e -  
la c io n a d a s  p o r  ^ n  un p r o c e s o  i t e r a t i v e  de v a r i o s  c i c l o s ,  b a s t a  q u e  a l  f j_  
n a l  de e l l o s  se  d i s p o n e  de una s e r i e  de v a l o r e s  que c o n s t I t u y e n ,  p a r a  cada  
c o n ju n t o  de f a s e s  de p a r t i d a ,  una  p o s i b l e  s o  l u e  I o n .
Se o b t u v i e r o n  v a r i a s  s o l u c l o n e s  p a r a  cad a  uno  de  l o s  co m p u e s to s  de 
la s  que se  e l i g i ô  l a  que  en  cada  c a s o ,  re s p o n d ia  a l  m ayor  g r a d o  de f i a b i l i -  
dad.
E s te  g r a d o  de f i a b i l l d a d  l o  pone de m an i f i  es t o  l a s  " f i g u r a s  de m é r l -  
t o "  l a  p r im e r a  de la s  c u a le s  se  l l a m a  " v a l o r  a b s o l u t e  de l a  f i g u r a  de m é r i t o " ,
ABS FDM. Su v a l o r  v i e n e  da do  p o r
E a. - E a
ABS FOM -  -------------------- -
E «0  -  E
donde es l a  p r o b a b i l i d a d  p a r a  un c o n j u n t o  de  f a s e s  a r b i t r a r i a s ,  l a
p r o b a b i l i d a d  c a l c u l a d a  y ctg l a  o b s e r v a d a .  E s ta  f i g u r a  de m é r i t o  debe s e r  ma­
y o r  que uno  y  en g e n e r a l  a p a r t i r  de 1 .2  se  pu ede  c o n s i d e r a r  una  buena s o l ^  
c i ô n .
La se g u n d a  f i g u r a  de m é r i t o  es PSI CERO d e f i n î d a  p o r
* 0 " ^  | E , F h ' F h - h .  I
C uan to  mas b a j o  es  e l  v a l o r  de 1))^, m e jo r  es l a  s o l u c i ô n  p r ô b a d a .
La t c r c e r a  f i g u r a  de m é r i t o  es e l  RESIDUAL c u y o  v a l o r  se  e x p r e s a  p o r  
l a  e c u a c iô n
Fh "  *  ^ F ^ . E h - b ' ^ h
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s ie n d o  K e l  f a c t o r  de e s c a l a  que  se c a l c u l a  m e d ia n t e  l a  e x p r e s i ô n
: | F h l
K = "
h I ^ F h ' F h - h ' ^ h ' l
E l  RESIDUAL debe s e r  m în im o  p a r a  fa s e s  c o r r e c t a s .
P o r  G l t l m o ,  l a  f i g u r a  de m é r i t o  c o m b in a d a ,  ECOM, nos da una im p o r ­
t a n t e  i n f o r m a c i ô n  s o b r e  l a  s o l u c i Ô n  c o n s e g u i d a ,  p a r a  cad a  c o n j u n t o  de f a ­
se s .  La m e jo r  s o l u c i ô n  s e r S  l a  que t e n g a  e l  m ax im o  v a l o r  de e s t a  f i g u r a  de 
m é r i t o .
Las  m a jo r e s  f i g u r a s  de m é r i t o  p a r a  cad a  uno  de lo s  c om pues tos  e s tâ n  
r e c o p l l a d a s  en T a b l a  9 ,  j u n t o  con e l  num éro  de r e f l e x i o n e s  con  v a l o r e s  mâs 
a l t o s  de |E (  q u e  se  u s a ro n  en cada c a s o .
' I  >
TABLA 9
Compuesto  A bs .F om .  P s I  Z e r o  R e s id  Comb.Foni.
A 1 .2 4 8 8  7 9 7 .2  1 8 .2 9  2 .0 0 6 9
e 1 .1 1 6 3  1 .0 5 0  1 5 .3 0  2 .6 5 8 5
C 1 .2 6 7 9  1 0 6 .0  1 0 .7 4  2 .6 4 1 6
D 0 . 8 5 6 0  3 3 3 .0  4 6 .1 4  2 .8 8 8 5
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I V . I . -  S f n t e s i s  de F o u r i e r
En e l  a n â l i s i s  de l a  e s t r u c t u r a  c r i s t a l î n a  t î e n e n  f u n d a m e n ta l  im p o r -  
t a n c i a  dos e x p r è s i o n e s :  una  de e l l a s  r e p r é s e n t a  e l  " f a c t o r  de e s t r u c t u r a " ,
*^hkl ’ '-' ’ "’°  f u n c l ô n  de l o s  p ia n o s  de r e f l e x i o n  y  ta s  p o s i c i o n e s  de l o s  d i s t i n ^
to s  Stomos que  c o n s t î t u y e n  l a  e s t r u c t u r a ,  y l a  o t r a  de l a  d e n s id a d  e l e c t r ô n j ^  
ca  en t é r m in o s  de  s e r i e s  de F o u r i e r  en l o s  que  i n t e r v i e n e n  e s to s  f a c t o r a s  de 
e s t r u c t u r a .
Va que  l a  d e n s i d a d  e l e c t r ô n i c a  es una  p r o p i c d a d  d e l  c r i s t a l ,  e s t r u c ­
t u r a  t r i p l e m e n t e  p e r i o d i c a ,  s e  p o d rS  r e p r é s e n t e r  p o r  una s e r î e  de F o u r i e r  
t r i d i m e n s i o n a l  cuyos  c o e f I c i  e n t e s  so n  l o s  f a c t o r e s  de e s t r u c t u r a
p ( x , y , z )  = Z Z E F . , (e xp  -2Tt i  (h x+ky+1  z ) )
h k  I '
q u e  en cada g r u p o  e s p e c i a l  a d q u i r i r â  una fo r m a  e s p e c f f i c a  ( 2 3 ) .
En l a  e x p r e s i ô n  de l a  d e n s i d a d  e l e c t r ô n i c a  y tom ando como c o e f i c i e n -  
t e s  lo s  f a c t o r e s  de e s t r u c t u r a ,  pu ede  i n t r o d u c i r s e  e l  f a c t o r  de e s t r u c t u r a  
u n i t a r i o  ; con l o  q u e  s upon i en do  una e s t r u c t u r a  de N Stomos î q u a l e s  e igua^l 
m e n te  r e s u e l t o s ,  queda
= m Z exp  ( - Z t t i h r )
donde m es una c o n s t a n t e .
De fo rm a  a n a lo g a  se  pu ede  e xp re sa * "  l a  d e n s id a d  e l e c t r ô n i c a  en f u n c i ô f  
d e l  f a c t o r  de e s t r u c t u r a  n o r m a l i z a d o ,  Ej» ,
C-y = m' Z Ej* exp  ( - 2 a i h r )
Tomando lo s  va l o r e s  de  E como c o e f i c i e n t e s  d e l  d é s a r r o i l o  en s e r i e s  
de F o u r i e r ,  ten d re m os  una " r e p r e s e n t a c i ô n "  de l a  d e n s id a d  e l e c t r ô n i c a .
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De Id  i n t e r p r c t a c î ô n  d e l  mapa de E , es p o s f b l e  d e d u c i r  p o s i c i o n e s  a t 6 
m ic a s  y r e s p e c t i v e s  î n t e r d î s t a n c l a s , da ndo  l u g a r  a scnd as  s u p o s ; c l o n e s  de e s ­
t r u c t u r a  a c o rd e s  con  l a  f o r m u l a  d e l  c o m p u e s to  y su e s t e r e o q u f m ic a .
En e l  mapa de E c o r r e s p o n d î e n t e  a l  d e r î v a d o  A ,  se p u d i e r o n  l o c a l i z a r  
l a s  p o s i c i o n e s  de t o d o s  l o s  â to m o s ,  e x c e p t o  l a s  de C ( 2 ' )  y S ( l ) .  Aunque e l  se^ 
gundo t e n f a  l a  p o s i b i l i d a d  de s i t u a r s e  en un  m axîm o, no s e  c o n s i d é r é  p o r  e s t a r
u n i  do e l  5 ( 1 )  p r e c i s a m e n t e  a l  c a r b o n e  C ( Z ' )  c u y o  mâximo no a p a r e c î o .
En e l  c a s o  d e l  d e r î v a d o  B no  s e  t u v î e r o n  en c o n s i d e r a c î ô n  lo s  mâxîmos 
en que p o d îa n  s i t u a r s e  l o s  â tom os C ( l l )  y  0 ( Z ) ,  ya  q u e  l a s  d i s t â n c î a s  c o n  lo s  
mâximos de lo s  a tomes a que  va n  u n i  dos no  e r a n  c o r r e c t e s .
En e l  co m p u e s to  C q u e d a r o n  i g u a lm e n t e  dos â tomos s i n pos i b l e  l o c a l i z a ^  
c l 6 n ,  e l  0 ( 3 ) y  e I  0 ( 4 )  p o r  no e s t a r  b i e n  d e f î n l d o s  lo s  m ax im os .
P or û l t î m o ,  en e l  D , s o la m e n te  qu edô  duda en l a  p o s î c î ô n  d e l  mâximo 
c o r r e s p o n d î e n t e  a l  c a fb o n o  m e t î l î c o  C ( 9 ) .
A p a r t i r  de d î c h a s  p o s i c i o n e s  a tô m îc a s  se  r e a l i z e  un c â l c u l o  de f a c t o  
re s  de e s t r u c t u r a ,  s u p o n îe n d o  un f a c t o r  de t e m p e r a t u r e  I s o t r ô p î c o  î g u a l  p a ra  
to d o s  l o s  â to m o s ,  y  un f a c t o r  de e s c a l a ,  î g u a le s  a l o s  d e d u c ld o s  de l a  e s t a -  
d î s t  i c a  de W i I s o n .
E l  g r a d o  de a j u s t e  e n t r e  l a  e s t r u c t u r a  s u p u e s ta  y l a  r e a l  se  m l d i ô  p o r
e l  l la m a d o  i n d i c e  r e s i d u a l  o f a c t o r  de a c u e r d o ,  R , dado p o r
„ .  ï lM i = MlloJjilLc 11 
Z|Fol E|Fol
E fe c tu a d o s  d ic h o s  c a l c u l e s  o b t u v i m o s :
-  0 . 4 9 ;  Rg = 0 . 4 1 ;  R^ = 0 . 3 6 ;  Rp -  0 . 3 9
P ara  l o c a l î z a r  lo s  â tom os cu y a s  p o s i c i o n e s  no q u e d a ro n  d e te r m ip a d a s
fi6
en e l  mapa de E, se c a l c u l a r o n  sen das  s î n t e s i s  de F o u r i e r  î s o t r ô p i c a s ,  a s i g -
nando a l o s  F l a s  fa s e s  de lo s  F c o n  la s  c o o rd e n a d a s  d e l  m o d e lo  a r e f i n a r .  o  c
De e s t a  m a ne ra  q u e d a ro n  loca l lzados to d o s  lo s  â tom os no  h i d r ô g e n o ,  de
la s  m o lé c u la s  de lo s  c u a t r o  c o m p u e s to s .
Un nu evo  c â l c u l o  de f a c t o r e s  de e s t r u c t u r a  nos p r o p o r c î o n ô  l o s  v a l o -  
r e s  de f a c t o r e s  de a c u e r d o :
-  0 . 4 3 ;  Rg -  0 . 3 6 ;  R^ -  0 . 2 9 ; Rg = 0 . 3 I
't  I
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V . -  REFINAMIENTO DE LAS ESTRUCTURAS
Las p o s i c i o n e s  de lo s  âtomos o b t e n i d o s  h a s ta  a h o ra  e s t â n  a fe c ta d a s  de 
a lg u n o s  e r r o r e s  d e b id o s  a d i f e r e n t e s  c a u s a s .
a)  S u p o n e r  un f a c t o r  t é r m i c o  i s o t r ô p i c o  c o n s t a n t e  p a r a  to d o s  los  
â to m o s .
b) Los e r r o r e s  de t e r m i n a c i ô n  de s e r i e s .
c )  U t i l l z a c i ô n  d e l  m é todo  de B o o th  (3 2 )  p a ra  la s  s u c e s iv a s  i n t e r p o l a -  
c i o n e s ,  ta m b lé n  a p ro x îm a d o .
d) E r r o r e s  e x p é r i m e n t a l e s  en l a  d e t e r m î n a c i ô n  de a m p l i t u d e s  de e s t r u c  
t u r a  y  en l a  d e t e r m î n a c i ô n  de l a s  f a s e s .
P o r  e s t a s  ra zones  de b e râ  p r o c e d e r s e  a un r e f i n a m i e n t o  de la s  coordena^ 
das a tô m ic a s  c a l c u l a d a s .
Un m é to d o  a n a l f t i c o  de r e f I n a d o  muy g e n e r a l  es e l  que  se basa en e l  
p r i n c i p l e  de m fn im o s  cu a d ra d o s  (3 3 )  e impone l a  c o n d i c î ô n  de m fn im o  a una f u ^  
c iô n  l i n e a l ,  D, t a l  que
'’ " h k l  "hkl <1^ | - | K fJ ) '
donde W , , ,  es  e l  p e s o  de l a  o b s e r v a c i ô n  y  Z I n d i c a  l a  suma e x t e n d i d a  a t o -h k l
das la s  r e f l e x i o n e s  o b s e rv a d a s .
h k l
O e s p re c ia n d o  lo s  te r m in e s  no  i i n e a l e s  d e l  d é s a r r o i l o  en s e r l e  de 
T a y l o r ,  podemos o b t e n e r  un s î s t e m a  de m e c u a c io n e s  I i n e a l e s  cuya  s o l u c i ô n  se 
r e a l i z ô  p o r  un m é to d o  m a t r i c i e l  o b t e n i e n d o s e  v a  l o r e s  a p ro x im a d o s  de lo s  n pa
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r â m e t ro s  que se tom an p o s t e r i o r m e n t e  como i n ! c l a i e s  p a r a  un n u e v o  c â l c u l o .  El 
p r o c e s o  que c o n v e r g e  r â p i d a m e n t e ,  se  r e p i  t e  I t é r â t I v a m e n t e  h a s t a  que l a  d i f e -  
r e n c i a  e n t r e  l o s  v a t o r e s  de l o s  p a r â m e t r o s  en  dos c i c l o s  c o n s e c u t i v o s  sea  me­
n e r  que o ,  d e s v l a c l ô n  s t a n d a r d .  E l v a l o r  c  p a r a  cdda  p a r a m è t r e  es una buena 
g u la  a l o  l a r g o  d e l  p r o c e s o  de r e f i n a m i e n t o  y  e s t a  da do  p o r  l a  e x p r e s i ô n
S w, af]
0 * ( x . )  -  b .............
J J-* (m -n )
donde b j j  es e l  c l e m e n t o  J d e  l a  d i a g o n a l  de  t a  j n a t r î z  i n v e r s a  d e l  s i s t e m a  de 
e c u a c io n e s ;  AFj =  v a l o r  r e s i d u a l  en ca d a  r e f l e x i ô n  y Wj e l  p e ­
so  de F . .
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V I .  R e f i n a m ie n t o  i s o t r o p i c o
A p a r t i r  de  la s  p o s i c i o n e s  a tô m ic a s  o b t e n i d a s  en l a  u l t i m a  s e r i e  de
F o u r i e r  y e l  f a c t o r  de e s c a la  K = d e d u c id o  d e l  u l t i m o  c â l c u l o  de f a c -
L r  c
t o r e s  de e s t r u c t u r a  y s u p o n ie n d o  un f a c t o r  t é r m i c o  I g u a l  p a r a  to d o s  l o s  âto^ 
mos , se p r o c e d i ô  a l  r e f i n a m i e n t o  p o r  m fn im os  c u a d r a d o s .
Se r e a l i z a r o n  c S l c u l o s  de 4 c i c l o s  p a r a  e l  com p u e s to  A y 9  p a r a  lo s  
r e s t a n t e s  p o r  v î a  i s o t r ô p i c a  v a r i a n d o  p a ra  cada â tomo c i n c o  p a r â m e t r o s  ( e l  
f a c t o r  de e s c a l a ,  l a s  t r è s  c o o rd e n a d a s  y  e l  f a c t o r  t é r m i c o )  y a s ig n a n d o  p e s o  
u n id a d  a cada r e f l e x i ô n ,  o b tu v im o s  lo s  f a c t o r e s  de a c u e rd o  s i g u i e n t e s  p a r a  
cada com puesto
R^ =  0 . 1 1 3 ;  Rg = 0 . 2 0 5 ;  Rg = 0 . 2 4 3 ;  Rg = 0 . 1 6 2
V . 2 . -  R e f i n a m ie n t o  a n i s o t r ô p i c o
En e s t a  e ta p a  d e l  r e f i n a m i e n t o  se  t î e n e  en c u e n ta  e l  c a r â c t e r  a n i s o ­
t r ô p i c o  de l a  v i b r a c i ô n  t é r m î c a  de lo s  â to m o s ,  re e m p la z a n d o  e l  u n i c o  p a râm e -  
t r o  t é r m i c o ,  B, p o r  l o s  s e l s  co m pone n te s  d e l  t e n s o r  de v i b r a c i ô n  p a r a  cada 
â tom o.
El f a c t o r  de t e m p e r a t u r a  a n i s o t r ô p i c o  v i e n e  dado p o r  l a  e x p r e s i ô n
f j  = f ^  e x p | - 2 m ^ ( U ^ | h ^ a * ^ + U ^ g k ^ b * ^ + U ^ ^ l ^ c * ^ + 2 U ^ ^  h k a ” b * + 2 U , ^ b l a ' ' c " + 2 U ^ ^ k l b ' c *
donde U . j  son  lo s  p a r a m è t r e s  t é r m î c o s  a n i s o t r ô p î c e s , que  d e f î n e n  e l  e l î p s o i d e  
de d î s t r î b u c i o n .
Después de un c â l c u l o  de t r è s  c i c l o s  de m fn îm os c u a d ra d o s  de mat r i z  
c o m p lé ta ,  loé  v a l o r e s  de R, f u e r o n
= 0 . 0 9 2 . Rg -  0 . 1 3 5 ;  = 0 . l 4 l ;  R^ = 0 .1 0 2
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V. 3 . -  Atomos de h i d r ô g e n o
SI b i e n  en t e o r f a ,  lo s  d a t o s  deben s e r  s i t f i c î e n t e s  p a r a  d i s t i n g u i r  
l o s  atomos de h id r ô g e n o  de lo s  â tom os a lo s  que  e s t â n  e n la z a d o s ,  en la  p r a c ­
t i c e  e l  c o n t r a s t e  no es s u f i c i e n t e  d e b id o  a qu e  e l  â tom o de h i d r ô g e n o  s o l a  -  
mente t i e n e  un e l e c t r o n  y s u  c o n t r i b u c l ô n  a l a  d e n s id a d  e l e c t r ô n i c a  t o t a l  es 
pequeRa. No o b s t a n t e  es p o s i b l e  muchas vece s  l o c a l i z a r  l o s  â tomos de h i d r ô  -  
ge no  m e d ia n te  l a  r e a l i z a c i ô n  de una " s î n t e s i s  de d i f e r e n c i a "  que no es mâs 
que una s î n t e s i s  de F o u r i e r  cu yo s  c o e f i c i e n t e s  son l a s  d i f e r e n c i a s  e n t r e  lo s
modu les  de l o s  f a c t o r e s  de e s t r u c t u r a  o b s e r v a d o s  F y  c a l c u l a d o s  F . F.stao  c
s î n t e s i s  se c a l c u l a  en e l  ra n g o  de s e n 9 /X  e n t r e  0  y 0 . 3 0 ,  y a  que en e s t a  z o ­
na es donde mâs I n f l u e n c i a  t i e n e  e l  f a c t o r  a tô m ic o  d e l  h id r ô g e n o .
A l a  vez  se  c a l c u l a r o n  1 as p o s i c i o n e s  t e ô r i c a s  de e s t o s  âtomos m e d ia j i  
t e  c o n s i d e r a c l ones g e o m é t r i c a s  que c o n f i r m a r o n  la s  p o s i c i o n e s  h a l l a d a s  en la  
s î n t e s i s  de d i f e r e n c i a s .
Una vez c o n o c id a s  l a s  p o s i c i o n e s  de to d o s  l o s  â tomos de h i d r ô g e n o  en 
cada una de l a s  m o lé c u la s ,  s e  l l e v ô  a ca b o  un r e f i n a m i e n t o  m i x t o  de m în im os  
cu a d ra d o s  con mat r i z  c o m p lé ta  con  l o s  p a r â m e t r o s  de to d o s  l o s  âtomos de l a  
e s t r u c t u r a ,  i n c l u i d o s  l o s  h i d r ô g e n o s .  A cada  uno  de e l l o s  se  le s  a s ig n ô  e l  
f a c t o r  de t e m p e r a t u r a  i s o t r ô p i c o  é q u i v a l e n t e  a l  a n i s o t r ô p i c o  d e l  âtomo a que 
e s t â  u n i  do ( 3 4 ) .
Los v a l o r e s  de lo s  f a c t o r e s  de a c u e rd o  o b t e n i d o s  de e s t a  fo rm a  son
= 0 . 0 7 1 ;  Rg = 0 . 0 5 5 ;  Rg = 0 . 0 5 5 ;  Rp = 0 .0 9 9
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V I . -  ESQUEHA DE PESADO
En to d o s  l o s  r e f ( n a m i e n t o s  h e chos  h a s t a  a h o r a ,  se  ha  a s i g n a d o  a cada  
r e f l e x i o n  un p e s o  u n id a d  s u p o n ie n d o  qu e  no  h a b t a  d e p e n d e n c ia  de A^E r e s p e c t e  
a y  a sen G /X .
Una vez  f i n a l  i z a d o  e l  r e f i n a m i e n t o  s e  h a c e  un e s t u d i o  de l a s  d e p e n d e j i  
c i  as de A^F. S i  e s t o s  v a l o r e s  s o n  i n d e p e n d i e n t e s  de l a s  m a g n i t u d e s  f î s l c a s ,  
fu n d a m e n ta lm e n te  de  F ^ ^ ^  y de s e n G /X ,  se  tom an v a l o r e s  de p e s o  u n id a d .  P e ro  
s i  e x i s t e n  s e s g o s ,  aun con F ^ ^ ^  c o r r e g i d o s  y con  e l  m o d e lo  p a r a  F ^ ^ j ,  se  a n a -  
l i z a n  y  se  a p i  l e a n  unos  pesos  en l a  f u n c i o n  de m i n i m i z a c l ô n ,  p a r a  n o r m a l i z a r  
la  i n f l u e n c i a  de cad a  o b s e r v a c i ô n .
Se r e a l i z a r o n  l o s  a n a l i s i s  de  esquemas de pe sa d o  (3 5 )  e s t u d i a n d o  l a  
d e p e n d e n c ia  t a n t o  en f u n c i ô n  de F^  como de s e n G /X .
La c a n t i d a d  m in i m i z a d a  f u e
Z w (A F )^
donde
2 2 w -  k / o ^  Og
o ,  = a + b |F  I
1 ' o '
2
O j  -  c+d  senG/X
La d e p e n d e n c ia  de AF en  f u n c l ô n  de F^ y de senG/X se  pone de mani f i  es^ 
t o  en la s  g r â f î c a s  de l o s F i g s . 4 y 5  que f u e r o n  a j u s t a d a s  en cad a  uno de l o s  c a ­
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A
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Oespués de e s t e  a j u s t e  s e  h i z o  un n u e v o  a n â l i s i s  p a r a  co i t i p r oba r  que 
ya no h a b î a  d e p e n d e n c i a .  F i g u r a  é y  7.
S e gu ld a me n te  se a p l i c a r o n  l e s  pesos  as F o b t e n i d o s  p a r a  cada r e f l e x i o n  
y  a p a r t i r  de l e s  p a r a m è t r e s  p r o c é d a n t e s  de I u l t i m o  r e f i n a m i e n t o  m i x t o  s e  r e ^
1 i z ô  un nuevo c i c l o  a l  f i n a l  d e I  c u a l  l o s  f a c t o r e s  de a c u e r d o  o b t e n i d o s  f u e r o n
-  0 .071;  Rg -  0 .055;  R^ -  0 .055;  Rp = 0.099 
V . A  = 0 056; V b  '  0 0 *7 :  -  0 .072 ;  R^ p -  0.139
v a l o r e s  s u f I c l e n t e m e n t e  b a j o s  como p a r a  c o n s i d e r a r  acabadas  l a s  r e s o l u c l o n e s  
y r e f i n a m i e n t o s  de l a s  e s t r u c t u r a s .
Una s f n t e s i s  de d i f e r e n c l a  f i n a l  p a r a  c ad a  c o m p ue s t o ,  no  m a n i f e s t o  l a  
p r e s e n c i a  de  n In g Cn  mSxImo s i g n i f i c a t i v e »  que p u d t e r a  î n t e r p r e t a r s e  como pos I -  
b l e  âtomo.
V I I .  RFSULTADOS.  DFSCR I I T  I ON DF I AS I SI RUFTURAS
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V I I  -  RRSULTADOS. DESCRIPCION DE LAS ESTRUCTURAS
Los c om p u e s t o s  e s t u d i a d o s  e s t  an c o n s t î t u î d o s  p o r  un b i c i d o  y un 
a n M l o  p e n t a g o n e !  s u b s t i t u i d o  en un atomo de c a r b o n o  q u e  p o r  c o n s e c u e n c  i a r s  
e s p i  r a n i  co.
Los b i c i c l o s  t i e n e n  de romun un a n î l l o  p i p e r l d i n i c o  a c u yo  N van un i
dos r a d i c a l e s  que en l os  c nm pu es t os  A,  6 y D son met  I l o s  y en e l  C es e l  r a ­
d i c a l  h i d r o x  r p r o p i I .
El  o t t o  a n r l l o  de l  b i c i c l o  es p e n t a g o n a l  en l o s  compues tos  A y  D , y
h e x a go n a l  en l o s  c ompues tos  B y C.
El  r a d i c a l  u n i d o  a I c a r b o n o  e s p i r a n i c o  es  una h i d a n t o i n a  en l o s  com­
p u e s t o s  B y C. En e l  c o m p ue s t o  A es una t i o h Î d a n t o i n a  y en e l  0 es una i m l d ^
70 I o n a .
En l a s  T a b l a s  I I ,  12 y  13 se muest r a n  l a s  c oo r d e n a d a s  a t o m ! cas f r a ç r i r  
n a r i a s  p a r a  l a  t o t a l i d a d  de l o s  atomos que i n t e g r a n  cada una de l a s  m o l e c u l a s  
e s l u d l a d a s ,  i n c l u i d o s  l os  a tomos  de h i d t o g e n o ,  as T romo l o s  f a c t u r e s  t é r m i t o s .  
T s t o s  f a c t o r e s  f u e r o n  o b t e n i d o s  en e l  u l t i m o  c i c l o  de r e f l n o m i e n t o  m i x t o .
Las T a b l a s  14 y 15 mues t t a n  l os  at i c iulos y l o n g i t u d e s  de e n l a c e  y ) a
T a b l a  16 l o s  a r i g u l n s  de t o r s i o n  de l os  m a t  i n  r  rompues t o s . I n  g e o m e t r i a  de 1 os
e n l a c e s  de h i d r d n e n o  se dan en T a b l a  17.
TAR LA 11 -A
x / a y / b z / c
C{1 ) 0 . 2 ' i 7' i ( 6 ) 0 .  2 2 6 6 ( 7 ) 0 .  1 2 6 7 ( 8 )
C (2 ) 0 . 1 1 0 0 ( 6 ) 0 . 2 2 9 6 ( 7 ) 0 . 1 0 6 6 (B)
C ( 3 , 5 ' ) 0 . 0 3 8 7 ( 5 ) . 0 . 3 1 7 2 ( 7 ) 0 . 2 1 0 6 ( 8 )
C { M 0 . 1 0 6 3 ( 6 ) 0 . 3 3 6 6 ( 8 ) 0 . 3 6 1 3 ( 7 )
C (5 ) 0 . 2 6 0 6 ( 6 ) 0 . 3 7 7 3 ( 8 ) 0 . 3 5 3 6 ( 8 )
N( 6 ) 0 . 2 6 9 6 ( 6 ) 0 . 1 9 5 3 ( 5 ) 0 . 7 8 3 7 ( 7 )
C( 7 ) 0 . 3 0 6 7 ( 7 ) 0 . 3 6 1 6 ( 8 ) 0 . 10 7 9 ( 8 )
C{ 8 ) 0 . 3 0 6 6 ( 7 ) 0 . 6 2 7 1 ( 7) 0 . 7 5 8 3 ( 8 )
C(9 ) 0 . 3 9 7 7 ( 6 ) 0 . 1 5 5 7 ( 9 ) 0 . 3 1 5 0 ( 10)
N(1 ' ) - 0 . 0 8 0 9 ( 5 ) 0 . 2 6 1 8 ( 5 ) 0 . 2 6 7 1 ( 7 )
C ( Z ' ) - 0 . 1 6 6 1  (6 ) 0 . 3 5 7 0 ( 7) 0 . 2 3 1 5 ( 8 )
N( 3> ) - 0 . 1 2 0 6 ( 5 ) 0 . 6 6 9 1 ( 6 ) 0 . 17 0 6 ( 6 )
C ( ' i ' ) - 0 . 0 0 1 6 ( 7 ) 0 . 6 5 1 6 ( 7) 0 . 1 6 7 7 ( 8 )
0 ( 1 ) 0 . 0 6 7 3 ( 5 ) 0 . 5 2 9 1 ( 5 ) 0 . 0 8 8 5 ( 6 )
5 ( 1 ) - 0 . 3 0 7 6 ( 2 ) 0 . 3 3 3 8 ( 2 ) 0 . 2 8 9 6 ( 3 )
TACLA 1 1-B
x / a y / b z / c
C ( l ) 0.9352(1) 0 . 1 6 8 8 ( 1 ) 0 . 9 7 6 0 ( 2 )
C(2) 0 . 8 3 3 2 ( 1 ) 0 . 0 9 3 1 ( 1 ) 0 . 9 9 5 7 ( 3 )
N (3 ) 0 . 7 6 6 9 ( 1 ) 0 . 1 6 7 6 ( 1) 1 . 0 8 0 0 ( 2 )
C (6 ) 0 . 8 1 0 3 ( 1 ) 0 . 2 1 3 7 ( 2 ) 1 . 2 6 2 9 ( 2 )
C (5 ) 0 . 9 1 2 5 ( 1) 0 . 2 6 6 6 ( 1 ) 1 . 2 6 3 3 ( 2 )
C(6 ) 0 . 9 0 3 0 ( 1) 0 - 3 5 5 2 ( 1 ) 1 . 1 0 3 0 ( 3 )
N (7 ) 0 . 8 6 9 7 ( 1 ) 0 . 3 2 5 8 ( 1) 0 . 8 9 8 5 ( 2 )
C(8 ) 0 .9 2 6 1  ( 1) 0 . 2 3 8 1 ( 1) 0 . 8 3 1 3 ( 2 )
C ( 9 . 5 ' ) 0 . 9 8 5 0 ( 1) 0 . 1 8 6 0 ( 1) 1 . 1 7 6 8 ( 2 )
C(10) 0 . 6 6 9 0 ( 1) 0 . 1 1 8 3 ( 2 ) 1 . 1 0 3 6 ( 3 )
C(11) 0 . 8 7 8 6 ( 2 ) 0 . 6 1 3 6 ( 2 ) 0 . 7 6 9 5 ( 6 )
N ( l ' ) 1 . 0 0 3 1 ( 1) 0 . 0 9 9 9 ( 1) 1 . 3 1 5 8 ( 2 )
C ( Z ' ) 1 . 1 0 0 7 ( 1 ) 0 . 0 9 5 3 ( 1) 1 . 6 0 1 3 ( 3 )
N ( 3 ' ) 1 . 1 5 6 9 ( 1) 0 . 1 6 9 2 ( 1) 1 . 3 1 6 6 ( 2 )
C ( 6 ' ) 1 . 0 9 6 6 ( 1) 0 . 2 2 6 8 ( 1 ) 1 . 1 8 0 8 ( 2 )
0 ( 1 ) 1 . 1 3 6 5 ( 1) 0 . 0 3 6 7 ( 1) 1 . 5 2 9 6 ( 3)
0 ( 2 ) 1 . 1 2 3 1 ( 1) 0 . 2 9 3 9 ( 1) 1 . 0 8 5 0 ( 2 )
TABLA I I - C
x / a y / b 7 / c
C ( I ) 0 . 6 0 3 7 ( 3 ) 0 . 3 3 6 6 ( 3 ) 0 . 6 2 8 9 ( 3 )
C (2 ) 0 . 6 5 7 0 ( 3 ) 0 . 2 6 1 9 ( 3 ) 0 . 7 6 9 5 ( 3 )
C ( 3 , 5 ' ) 0 . 6 5 7 9 ( 2 ) 0.  13 81 ( 3 ) 0 . 7 1 0 5 ( 3 )
C (6 ) 0 . 3 6 7 7 ( 2 ) 0 . 1 0 0 8 ( 3 ) 0 . 6 6 2 6 ( 3 )
C (5 ) 0 . 2 9 7 6 ( 2 ) 0 . 1 7 8 6 ( 3 ) 0 . 5 2 3 3 ( 3 )
C(6) 0 .  19 22 ( 3 ) 0 . 2 3 2 6 ( 3 ) 0 . 5 6 6 0 ( 6 )
C(7) 0 . 2 0 9 9 ( 3 ) 0 . 3 0 8 6 ( 3 ) 0 . 6 9 5 5 ( 6 )
C (8 ) 0 . 3 0 0 1 (3) 0 . 3 9 1 6 ( 3 ) 0 . 6 7 6 8 ( 6 )
N (9 ) 0 . 3 7 9 0 ( 2 ) 0.  2671 ( 2) 0 . 6 9  33 (3 )
C ( I 0 ) 0 . 3 6 6 3 ( 3 ) 0 . 3 3 3 8 ( 3 ) 0 .3 5 9 1  (6)
c ( n ) 0 . 6 6 0 7 ( 3 ) 0 . 3 5 8 1 ( 6 ) 0 , 2 7 2 6 ( 6 )
C ( I 2 ) 0 . 6 1 2 2 ( 3 ) 0 . 6 6 3 1 ( 5 ) 0 . 1 5 5 2 ( 5 )
N ( l ' ) 0 . 6 9 0 3 ( 2 ) 0 . 0 7 1 6 ( 2 ) 0 . 8 3 6 1 ( 3 )
C ( 2 ' ) 0 . 5 8 3 6 ( 3 ) 0 . 0 1 7 5 ( 3 ) 0 . 8 1 6 5 ( 3 )
N ( 3 ' ) 0 . 6 2 3 7 ( 2 ) 0 . 0 6 7 6 ( 2 ) 0 . 6 8 3 5 ( 3 )
C ( 6 ' ) 0 . 5 5 2 9 ( 2 ) 0 . 1 1 0 7 ( 3 ) 0 . 6 1 6 6 ( 3 )
0 ( 1 ) 0 . 6 2 7 8 ( 2 ) - 0 . 0 6 6 0 ( 2 ) 0 . 9 0 7 0 ( 2 )
0 ( 2 ) 0 . 5 6 01  (2 ) 0 . 15 19( 2 ) 0 . 6 9 2 6 ( 3)
0 ( 3 ) 0 . 3 2 8 3 ( 3 ) 0 . 6 1 1 7 ( 3 ) 0 . 0 5 5 5 ( 3)
0 ( 6 ) 0 . 6 6 9 7 ( 6 ) 0 . 3 6 0 8 ( 6 ) 0 . 5 7 0 3 ( 7 )
/ /
TABLA n - D
x / a y / b z / c
C ( l ) 0 . 2 0 6 6 ( 5 ) 0 . 8 8 6 7 ( 9 ) 0 . 6 5 7 7 ( 6 )
C(2) 0 . 2 7 8 7 ( 6 ) 0 . 9 0 3 2 ( 8 ) 0 . 5 6 9 2 ( 6 )
C ( 3 , 5 ' ) 0 . 3 6 7 6 ( 6 ) 0 . 7 5 0 0 ( 0 ) 0 . 6 1 2 3 ( 6 )
C( ' | ) 0 . 2 7 8 7 ( 6 ) 0 . 5 9 6 8 ( 8 ) 0 . 5 6 9 2 ( 6 )
C(5) 0 . 2 0 6 6 ( 5 ) 0 . 6 1 3 3 ( 8 ) 0 . 6 5 7 7 ( 5 )
N(6) 0 1 1 2 9 ( 6 ) 0 . 7 5 0 0 ( 0 ) 0 . 6 6 8 6 ( 6 )
c ( 7 ) 0 . 3 0 2 8 ( 6 ) 0 . 8 6 2 9 ( 10) 0 . 3 6 1 3 ( 6 )
c(8) 0 , 3 0 2 8 ( 6 ) 0 . 6 5 7 1 ( 10) 0 . 3 6 1 3 ( 6 )
c(9) 0 . 0 1 1 6 ( 9 ) 0 . 7 5 0 0 ( 0 ) 0 . 3 3 1 0 ( 7 )
N O ' ) 0 . 3 3 9 6 ( 5 ) 0 . 7 5 0 0 ( 0 ) 0 . 7 3 5 5 ( 6 )
C ( 2 '  ) 0 . 6 5 9 5 ( 6 ) 0 . 7 5 0 0 ( 0 ) 0 . 7 7 1 8 ( 5 )
N ( 3 ' ) 0 . 5 5 9 1 ( 5 ) 0 . 7 5 0 0 ( 0 ) 0 . 6 9 3 0 ( 5 )
C ( 6 ’ ) 0 . 5 0 0 1 ( 6 ) 0 . 7 5 0 0 ( 0 ) 0 . 5 8 9 8 ( 6 )
0 ( 1 ) 0 . 5 6 0 6 ( 5 ) 0 . 7 5 0 0 ( 0 ) 0 . 5 0 3 0 ( 6 )
TABLA 12-A
x / a y / b z / c
m i l ) 0 . 2 7 2 ( 7 ) 0 . 1 6 0 ( 9 ) 0 . 0 6 5 ( 9 )
H (21 ) 0 . 0 7 5 ( 8 ) 0 . 1 3 3 ( 9 ) 0 . 1 0 9 ( 1 0 )
H (22 ) 0 . 0 8 6 ( 8 ) 0 . 2 6 6 ( 1 0 ) 0 . 0 0 7 ( 1 0 )
H ( 6 l ) 0 . 0 8 0 ( 10) 0 . 2 6 9 ( 9 ) 0 . 6 3 6 ( 9 )
H (62 ) 0 . 0 8 3 ( 9 ) 0 . 6 2 7 ( 9 ) 0 . 6 0 9 ( 10)
H (51 ) 0 . 2 7 2 ( 8 ) 0 . 3 2 5 ( 9 ) 0 . 6 5 2 ( 9 )
H (71 ) 0 . 2 8 1 ( 9 ) 0 . 6 1 1 ( 9 ) 0 . 0 3 6 ( 11)
H (72 ) 0 . 3 9 0 ( 8 ) 0 . 3 6 5 ( 9 ) 0 . 0 8 1 ( 10 )
H ( 8 l ) 0 . 3 7 6 ( 8 ) 0 . 6 3 5 ( 9 ) 0 . 2 8 9 ( 1 2 )
H ( 82 ) 0 . 2 5 2 ( 8 ) 0 . 5 1 7 ( 10) 0 . 2 5 1 ( 1 1 )
H ( 9 I ) 0 . 6 5 0 ( 10) 0 . 2 1 5 ( 1 0 ) 0 . 2 9 3 ( 1 2 )
H (92 ) 0 . 6 0 7 ( 1 0 ) 0 . 0 8 5 ( 11 ) 0 . 2 7 0 ( 16)
11(93) 0 . 3 9 5 ( 9 ) 0 . 1 2 9 ( 11 ) 0 . 6 0 9 ( 13)
H ( l ’ ) - 0 . 0 8 8 ( 8 ) 0 . 1 8 8 ( 9 ) 0 . 2 8 8 ( 1 0 )
H ( 3 ' ) - 0 . 1 8 0 ( 8 ) 0 . 5 6 6 ( 8 ) 0 . 1 7 0 ( 9 )
TABLA 12-8
x / a y / b z / c
n ( n ) 0 . 9 8 3 ( 2 ) 0 . 0 9 8 ( 7 ) 0 . 9 2 6 ( 3 )
H ( 2 I ) 0 . 8 6 6 ( 2 ) 0 . 0 3 6 ( 2 ) 1 . 0 8 9 ( 6)
H (22 ) 0 . 7 9 5 ( 2 ) 0 . 0 7 6 ( 2 ) 0 . 8 6 5 ( 3 )
H ( 6 l ) 0 . 7 6 2 ( 2 ) 0 . 2 6 3 ( 2 ) 1 . 3 0 0 ( 6 )
H ( 6 2 ) 0 . 8 1 3 ( 2 ) 0 .  1 62 ( 7 ) 1 . 3 6 7 ( 3)
H ( 5 I ) 0 . 9 6 6 ( 2 ) 0 . 2 8 7 ( 2 ) 1 . 3 8 3 ( 6 )
H ( 61 ) 0 . 9 7 2 ( 2 ) 0 . 3 9 0 ( 2 ) 1 . 1 2 0 ( 3 )
H ( 62 ) 0 . 8 6 8 ( 2 ) 0 . 6 0 1 ( 2 ) 1 . 1 6 5 ( 6 )
H ( 81 ) 0 . 8 8 5 ( 2 ) 0 . 2 1 2 ( 2 ) 0 . 7 0 0 ( 6)
11( 8 2 ) 0 . 9 9 6 ( 2 ) 0 . 2 6 6 ( 2 ) 0 . 8 0 6 ( 3 )
H( 10 1 ) 0 . 6 2 1 ( 3 ) 0 . 1 7 6 ( 3) 1 . 1 6 8 ( 5 )
8 ( 1 0 2 ) 0 . 6 8 3 ( 2 ) 0 . 0 5 5 ( 2 ) 1 . 195( 6 )
H ( 103) 0 . 6 3 5 ( 2 ) 0 . 1 0 2 ( 2 ) 0 . 9 7 9 ( 6 )
H(11 1) 0 . 8 3 7 ( 2 ) 0 . 6 6 9 ( 2 ) 0 . 8 1 8 ( 5 )
H( 11 2 ) 0 . 8 3 8 ( 6 ) 0 . 3 9 8 ( 3 ) 0 . 6 2 6 ( 5 )
11( 11 3 ) 0 . 9 6 2 ( 2 ) 0 . 6 3 2 ( 3 ) 0 . 7 6 3 ( 5 )
H ( l ’ ) 0 .9 6 1  ( 2 ) 0 . 0 6 8 ( 2 ) 1 . 3 6 0 ( 6 )
11(3' ) 1 . 2 2 6 ( 2 ) 0 . 1 8 2 ( 2 ) 1 . 3 5 1 ( 6 )
TABLA 12-C
x / a y / b z / c
H ( H ) 0 . 6 6 1 ( 3 ) 0 . 3 9 7 ( 3 ) 0 . 5 9 7 ( 6 )
H (21) 0 . 6 1 6 ( 3 ) 0 . 2 7 3 ( 3 ) 0 . 8 6 9 ( 6 )
H(22) 0 - 5 3 1 ( 3 ) 0 . 2 8 6 ( 3 ) 0.777(6)
H (61) 0 . 2 9 6 ( 3 ) 0 . 0 9 2 ( 3 ) 0 . 7 2 5 ( 6 )
8 ( 62 ) 0 . 3 5 8 ( 3 ) 0.025(3) 0 . 6 0 7 ( 6 )
H (51) 0 . 2 8 5 ( 3 ) 0 . 1 3 9 ( 3 ) 0 . 6 2 3 ( 6 )
H(61) 0 . 1 6 0 ( 3 ) 0 . 1 7 6 ( 3 ) 0 . 5 7 8 ( 6 )
H (62) 0 . 1 5 5 ( 3 ) 0.271(3) 0 . 6 7 3 ( 6 )
H ( 7 t ) 0.  160(3 ) 0 . 3 5 5 ( 6 ) 0 . 7 0 7 ( 6 )
H (72 ) 0 . 2 2 7 ( 3 ) 0 . 2 6 8 ( 3) 0 . 7 8 5 ( 6 )
H (81) 0 . 2 7 6 ( 3 ) 0 . 6 5 0 ( 3 ) 0 . 6 0 7 ( 6 )
M(82) 0 . 3 1 6 ( 3 ) 0.637(3) 0 . 7 6 6 ( 6 )
8 ( 9 1 ) 0 . 6 5 1 ( 3 ) 0 . 2 2 5 ( 3 ) 0 . 669 ( 6 )
8 ( 1 0 1 ) 0 . 3 1 0 ( 3 ) 0.391(3) 0.372(6)
8 ( 1 0 2 ) 0 . 2 8 3 ( 3 ) 0 . 2 8 6 ( 6 ) 0.296(5)
8 ( 1 1 1 ) 0 . 6 6 6 ( 6 ) 0 . 2 9 5 ( 5 ) 0 . 236 (6 )
8 ( 1 1 2 ) 0 . 5 0 9 ( 6 ) 0.389(6) 0.337(5)
8 ( 1 2 1 ) 0 . 6 8 6 ( 5 ) 0.653(5) 0 . 09 9 (6 )
8 ( 1 2 2 ) 0 . 3 6 3 ( 6 ) 0 . 5 1 1 ( 6 ) 0 . 1 5 8 ( 5 )
8 ( 1 ' ) 0.656(3) 0 . 2 6 9 ( 3 ) 0 . 9 0 7 ( 6 )
8 ( 0 3 ) 0 . 2 7 1 ( 6 ) 0 . 6 0 8 ( 6 ) 0 . 0 9 5 ( 7 )
8 ( 0 6 1 ) 0 . 6 5 5 ( 8 ) 0 . 2 9 2 ( 8 ) 0 . 563 ( 10)
8 ( 0 6 2 ) 0 . 7 6 0 ( 3 ) 0 . 3 7 0 ( 6 ) 0 . 5 8 5 ( 6 )
nTABLA 12-0
x / a y / b z / c
H ( 1 1 ) n . 1 5 6 ( 8 ) 0 . 9 9 8 ( H ) 0 . 6 6 1 ( 7 )
H (21) 0 . 2 0 8 ( 8 ) 0 . 9 3 6 ( 10) 0 . 6 2 7 ( 6 )
8 ( 2 2 ) 0 . 3 3 9 ( 8 ) 0 . 9 9 2 ( 11) 0 . 5 7 3 ( 6 )
8 ( 6 1 ) 0 . 2 0 8 ( 8 ) 0 . 5 6 6 ( 10 ) 0 . 6 2 7 ( 6 )
8 ( 6 2 ) 0 . 3 3 9 ( 8 ) 0 . 5 0 8 ( 1 1 ) 0 . 5 7 3 ( 6 )
8 ( 5 1 ) 0 . 1 5 6 ( 8 ) 0 . 5 0 2 ( 11) 0 . 6 6 1 ( 7 )
8 ( 7 1 ) 0 . 3 9 8 ( 8 ) 0 . 8 6 2 ( 11) 0 . 3 7 1 ( 7 )
8 ( 7 2 ) 0 . 2 5 6 ( 9 ) 0 . 8 9 1 ( 11) 0 . 2 9 0 ( 7)
8 (8 1 ) 0 . 3 9 8 ( 8 ) 0 . 6 3 8 ( 11) 0 . 3 7 1 ( 7)
8 ( 8 2 ) 0 . 2 5 6 ( 9 ) 0 . 6 0 9 ( 1 1 ) 0 . 2 9 0 ( 7)
8 ( 9 1 ) - 0 . 0 2 8 ( 10 ) 0 . 6 5 2 ( 12) 0 . 3 6 8 ( 8 )
8 ( 9 2 ) 0 . 0 2 3 ( 9 ) 0 . 7 9 9 ( 11) 0 . 3 0 7 ( 7 )
8 ( 9 3 ) - 0 . 0 8 0 ( 8 ) 0 . 7 9 9 ( 1 2 ) 0 . 3 8 9 ( 7)
8 ( 2 ' ) 0 . 6 9 0 ( 12 ) 0 . 7 5 0 ( 0 ) 0 . 8 5 0 ( 10)
8 ( 3 ' ) 0 . 6 5 0 ( 1 2 ) 0 . 7 5 0 ( 0 ) 0 . 7 1 2 ( 9 )
TABLA 1 3 -A
' J , , " 2 2 " 3 3 " 1 2 " 1 3 " 2 3
8
C ( l ) 0 . 0 2 3 ( 3 ) 0 . 0 3 1 ( 6 ) 0 . 0 2 7 ( 6 ) 0 . 0 0 2 ( 3 ) 0 . 0 0 6 ( 3 ) - 0 . 0 0 6 ( 6 ) H(11) 2 . 5 1 6
C(2) 0 . 0 2 9 ( 6 ) 0 . 0 3 2 ( 6 ) 0 . 0 2 3 ( 6 ) - 0 . 0 0 1 ( 1 ) - 0 . 0 0 1 ( 1) - 0 . 0 0 3 ( 3 ) H (21) 2 . 9 6 7
C ( 3 , 5 ' ) 0 . 0 2 6 ( 3 ) 0 . 0 3 0 ( 6 ) 0 . 0 2 3 ( 3 ) 0 . 0 0 0 ( 3 ) - 0 . 0 0 3 ( 3 ) 0 . 0 0 6 ( 6 ) H (22) 2 . 9 6 7
C( 6 ) 0 . 0 3 3 ( 6 ) 0 . 0 6 6 ( 5 ) 0 . 0 2 1 ( 6 ) - 0 . 0 0 8 ( 6 ) 0 . 0 0 3 ( 3 ) - 0 . 0 0 1 ( 6 ) H ( 6 1 ) 3 .1 8 8
C(5) 0 . 0 2 6 ( 3 ) 0 . 0 6 2 ( 6 ) 0 . 0 2 6 ( 6 ) - 0 . 0 0 8 ( 3 ) - 0 . 0 1 0 ( 3 ) - 0 . 0 0 8 ( 6 ) H ( 6 2 ) 3 . 188
N(6) 0 . 0 2 1 ( 3 ) 0 . 0 2 9 ( 3 ) 0 . 0 3 6 ( 6 ) - 0 . 0 0 2 ( 2 ) - 0 . 0 0 1 ( 3 ) - 0 . 0 0 6 ( 3 ) H(51) 2 . 9 2 3
C( 7 ) 0 . 0 3 7 ( 6 ) 0 . 0 5 0 ( 5 ) 0 . 0 6 6 ( 5 ) - 0 , 0 0 2 . ( 6 ) 0 . 0 1 9 ( 6 ) 0 . 0 0 9 ( 6 ) H (71) 3 .9 6 6
C(3) 3 . 0 2 9 ( 6 ) 0 . 0 5 0 ( 5 ) 0 . 0 6 2 ( 5 ) - 0 . 0 1 3 ( 6 ) - 0 . 0 0 1 ( 6 ) 0 . 0 0 0 ( 6 ) H (72) 3 .9 6 6
C(9) 0 . 0 2 5 ( 3 ) 0 . 0 5 8 ( 5 ) 0 . 0 7 8 ( 7 ) 0 . 0 1 0 ( 6 ) - 0 . 0 1 3 ( 6 ) 0 . 0 1 5 ( 6 ) H ( 8 1 ) 3 . 9 5 1
N ( l ' ) 0 . 0 2 6 ( 3 ) 0 . 0 2 7 ( 3 ) 0 . 0 6 8 ( 6 ) - 0 . 0 0 2 ( 3 ) - 0 . 0 0 6 ( 3 ) 0 . 0 0 6 ( 3 ) H (82) 3 .951
C ( 2 ' ) 0 . 0 3 5 ( 6 ) 0 . 0 3 6 ( 6 ) 0 . 0 3 1 ( 6 ) 0 . 0 0 1  (3) 0 . 0 0 3 ( 3 ) - 0 . 0 0 6 (h) H ( 9 1 ) 5 .0 1 5
N ( 3 ' ) 0 . 0 2 8 ( 3 ) 0 . 0 2 9 ( 3 ) 0 . 0 2 7 ( 6 ) 0 . 0 0 7 ( 3 ) 0 . 0 0 3 ( 3 ) 0 . 0 0 3 ( 3 ) H (92) 5 .0 1 5
C ( 6 ' } 0 . 0 3 9 ( 6 ) 0 . 0 2 5 ( 6 ) 0 . 0 2 8 ( 6 ) 0 . 0 0 1 ( 3 ) 0 . 0 0 6 ( 6 ) - 0 . 0 1 2 ( 6 ) H (93) 5 .0 1 5
0 ( 1 ) 0 . 0 3 5 ( 3 ) 0 . 0 3 0 ( 3 ) 0 . 0 6 6 ( 3 ) - 0 . 0 0 3 ( 3) 0 . 0 0 9 ( 3 ) 0 . 0 0 3 ( 3 ) H ( l ' ) 3 . 266
S ( l ) 0 . 0 2 7 ( 8 ) 0 . 0 5 3 ( 1) 0 . 0 5 3 ( 1) 0 . 0 0 2 ( 1 ) 0 . 0 0 3 ( 1 ) 0 . 0 1 2 ( 1 ) H ( 3 ' ) 2 .7 7 0
TABLA 13-3
" n " 2 2 " 3 3 " 1 2 " 1 3 " 2 3
3
c(l) 0 . 0 2 6 ( 1 ) 0 . 0 3 3 ( 1 ) 0 . 0 3 1 ( 1 ) 0 . 0 0 4 ( 1 ) 0 . 0 0 2 ( 1) - 0 . 0 0 4 ( 1 ) 8 ( 11) 1 . 66
C( 2 ) 0 . 0 2 6 ( 1) 0 . 0 3 3 ( 1 ) 0 . 0 4 1 ( 1 ) - 0 . 0 0 3 ( 1 ) - 0 . 0 0 1 ( 1) - 0 . 0 0 6 ( 1 ) H (21) 2 .0 0
N( 3 ) 0 . 0 2 1 ( 1) 0 . 0 3 8 ( 1) 0 . 0 3 5 ( 1 ) - 0 . 0 0 3 ( 1 ) 0 . 0 0 2 ( 1) - 0 . 0 0 2 ( 1) H (22) 2 .0 0
C ( h ) 0 . 0 2 9 ( 1 ) 0 . 0 5 5 ( 1 ) 0 . 0 3 1 ( 1 ) - 0 . 0 0 1 ( 1 ) 0 . 0 0 6 ( 1 ) - 0 . 0 0 5 ( 1 ) H (41)  • 2 . 3 1
C( 5 ) 0 . 0 3 0 ( 1) 0 . 0 4 3 ( 1 ) 0 . 0 2 7 ( 1 ) - 0 . 0 0 1 ( 1) - 0 . 0 0 1 ( 1) - 0 . 0 0 8 ( 1) H (42) 2 . 3 1
C ( 6 ) 0 . 0 3 7 ( 1 ) 0 . 0 2 9 ( 1 ) 0 . 0 5 0 ( 1 ) 0 . 0 0 1 ( 1) - 0 . 0 0 4 ( 1 ) - 0 . 0 0 7 ( 1) H ( 5 1 ) 2 . 1 4
N(7) 0 . 0 2 6 ( 1 ) 0 . 0 3 4 ( 1 ) 3 . 0 3 9 ( 1 ) 0 . 0 0 1  ( 1) - 0 . 0 0 2 ( 1 ) 0 . 0 0 8 ( 1 ) H ( 6 1 ) 2 . 0 8
c ( a ) 0 . 0 3 1 ( 1 ) 0 . 0 4 6 ( 1 ) 0 . 0 2 8 ( 1 ) 0 . 0 0 1 ( 1 ) 0 . 0 0 4 ( 1 ) 0 . 0 0 3 ( 1) 8 ( 6 2 ) 2 .0 8
N ( 9 , 5 ) 0 . 0 2 2 ( 1 ) 0 . 0 3 1  (1) 0 . 0 3 2 ( 1 ) - 0 . 0 0 1 ( 1 ) - 0 . 0 0 2 ( 1 ) 0 . 0 0 7 ( 1 ) 8 ( 8 1 ) 1 . 9 7
C(10) 0 . 0 3 0 ( 1 ) 0 . 0 6 2 ( 1 ) 0 . 0 6 h ( l ) - 0 . 0 1 2 ( 1 ) 0 . 0 0 8 ( 1) 0 . 0 0 3 ( 1 ) 8 ( 8 2 ) 1 .9 7
C ( l l ) 0 . 0 4 9 ( 1 ) 0 . 0 5 2 ( 1 ) 0 . 0 7 4 ( 1 ) 0 . 0 0 4 ( 1 ) 0 . 0 0 1 ( 1 ) 0 . 0 3 3 ( 1) 8 ( 1 0 1 ) 2 . 1 8
N { 1 M 0 . 0 2 2 ( 1 ) 0 . 0 4 3 ( 1 ) 0 . 0 4 8 ( 1 ) - 0 . 0 0 8 ( 1) - 0 . 0 0 6 ( 1) 0 . 0 2 3 ( 1 ) 8 ( 1 0 2 ) 2 . 1 3
C ( 2 ' ) 0 . 0 2 4 ( 1 ) 0 . 0 4 7 ( 1 ) 0 . 0 5 0 ( 1 ) - 0 . 0 0 7 ( 1 ) - 0 . 0 0 7 ( 1 ) 0 . 0 1 7 ( 1) 8 ( 1 0 3 ) 2 . 18
H ( 3 ' ) 0 . 0 2 3 ( 1 ) 0 . 0 4 7 ( 1 ) 0 . 0 4 8 ( 1 ) - 0 . 0 0 8 ( 1 ) - 0 . 0 0 6 ( 1 ) 0 . 0 1 5 ( 1) 8 ( 1 1 1 ) 2 . 3 9
C t 6 '  ) 0 . 0 2 h ( l ) 0 . 0 3 9 ( 1 ) 0 . 0 3 6 ( 1) - 0 . 0 0 6 ( 1 ) - 0 . 0 0 1 ( 1 ) 0 . 0 0 6 ( 1 ) 8 ( 1 1 2 ) 2 . 3 9
0 ( 1 ) 0 . 0 3 3 ( 1 ) 0 . 0 7 8 ( 1 ) 0 . 0 8 6 ( 1) - 0 . 0 1 3 ( 1) - 0 . 0 1 9 ( 1) 0 . 0 5 2 ( 1 ) 8 ( 1 : 3 ) 2 . 39
0 ( 2 ) 0 . 0 3 5 ( 1 ) 0 . 0 5 9 ( 1 ) 0 . 0 5 8 ( 1) - 0 . 0 1 3 ( 1) - 0 . 0 0 1 ( I ) 0 . 0 2 5 ( 1 ) 8 ( 1 ' )
8 ( 3 ' )
2 .3 3
2 .1 5
TABLA 1 3 - c  ( U mu 11 1 p 1 1 cados por 10^)
,1 TO" L L 1 U 2 2 1 3 3 U l 2 L'13 U 2 3
0 I 2 5 ^ 1 1 2 1 5 n 14 1 3 5 6  1 1 I 1 2 0 9  1 1 1 1 7 1  1 9 1 2 0  1 1 I C I
t) 2 17  1 1 2 1 4 14 ( 16 1 2 1 9  1 14 1 9 0  1 1 2  1 1 1 5  1 1 1 1 7 7  1 1 2  1
0 1 2 0 0  1 i  7 1 1 921 16 1 2 6 9  1 16  1 6 t 1 3 1 6 1 1 3 ) 2 t 1 3  1
C 2 23  2 1 1 7 1 2 2 3 1 16 1 2 1 8  1 161 2 3  1 1 3 1 - 1 6  1 1 3 1 - 1 7 1 1 3  1
c 35 » 2 3 2  1 1 6 1 2 171 15 ) 1 6 2  1 14  1 4 3 ( 1 2 ) 5 0  1 121 4 1 1 1 2 1
c 14 24  11 1 t 1 1 9 3 1 15 1 2 8 3  t 16 1 - 1 2  1 1 3  1 4 2  l 131 2 9  1 1 3  1
c 5 2 3 7 1 l u 2 491 16 1 2 3 7  1 1 6 1 - 7  1 1 3  1 - 7  1 121 - 1 2 1 13 1
c 6 - 3  SI 1 t 1 4 1Û1 2 : 1 3 9 9  1 2 : 1 2 5 1 1 5 1 3 6  1 14  1 5 2  ( 17  1
c 7- 2 C 1 4 8 1 1 2 2 1 2 3 1 1 191 1 6 9  1 1 7  1 1 3 7 1 1 51 3 5  1 17  1c Q 44 6 1 Z I ) 2 8 1 1 16 1 2 9 6  t 18  1 1 5 5  1 16  1 7 9  1 15  1 - 3 0  < 15  1
’ • 24 6 1 1 2 ) 2 62 1 13 1 15.6 1 121 4 6 1 1 1 1 3 3  1 1 : 1 5 6  1 11 1
c 1 C 35 6 1 1 6 ) 4 9 0 1 2 : 1 2 4 2  1 1 7  1 1 4 9  1 1 7 I 7 9  1 14 1 2 0 2  1 16  1
c 1  i 2 3? 1 2 [ 1 7 28 t 3C 1 3 8  6 ( 2 1 1 1 0 6  1 2 3 1 1 0 4  1 1 7 ) 3 2 3  1 21  1
L 1 2 2 8 6 1 2 2 1 1C 871 42  1 54 6 1 2 7  1 2 1 ( 2 5  1 3 3 1 2 0 1 5 7 2  1 2 9  1
II 1 * 2 9 2  1 1 4 1 3 64 1 16 1 2 1 7  1 131 1 3 6  1 12  1 0  1 1 11 1 1 3 0  1 1 2  1
c 2 i 24 2 1 i  6 1 2 801 17 1 2 7 5  t 1 7 ) 27  1 1 3 1 2 3  1 131 4 0  1 14  1
11 ; » 2 : 1 1 1 2 1 3 [ 9 1 1 5 ) 2 4  6 1 1 3 1 5 3  1 1 1 1 5 1 1 1 : 1 2 3  1 12 1r i 2 l ’ l i  6 1 2 211 16 ) 22  7 1 16  1 - 2  1 1 3 1 5 1 1 1 2 ) - 1 4  1 1 3  1
ü 3 6 7 4 1 k 1 1 13 TOI 2 71 3 : 8  1 16 1 2 2 5  1 1 9 1 5 7  t i  3 1 1 4 8  1 1 6  1
C q 4 4 C 1 2 4 î 7 131 3C 1 2 : 7 1 1 6 : 1 - 2 7 1 1 2 3  1 3 5  5 t 3 0  1 - 3 4  7 1 3 2  1
H ( i l )
8 ( 21)
" ( 2 2 )
H ( h i )
8 ( 42 )
8 ( 5 1 )
8 ( 6 1 ) 
n \ 62 )
8 ( 7 1 )
8 ( 7 2 )
8 ( 8 1 )
8 ( 3 2 )
8 ( 9 1 )
8 ( 1 0 1 ) 0 . 7 6  
H ( 102) 2 . 40  
8 ( 1 1 1 ) 
8 ( 1 1 2 ) 
8 ( 121 )
H(  122)
H (  I ' )
8 ( 0 3 )
8 ( 0 4 1 }  2 . 5 4  
8 ( 0 4 2 }  2 . 5 4
1 . 0 9
0 . 5 2
0 . 3 5
0 . 2 8
0 .4 5
1 . 0 0
0 .3 7
1 . 2 7
2 . 0 7  
1 . 2 5  
0 . 7 8  
1 .2 9
1 . 0 8
4 .5 4
2 .5 0
5 . 6 1
2 . 1 6
1.13
9 .3 2
TABLA I 3 - 0  ( U m r I t i p  I i c a d o s  por l o " )
.1 1 0" L i  1 L’2 2 13 3 U12 U 13 U2 3
8
c l  5 5 '< ( :  I 761 5 42 t 21 1 5 1 3 1 3 1 21 - 9  1 3 1c :  4 ■4 4 ( ;  ) E l i 4 ) 45 1 2 1 - 3  1 ? 1 2 1 2 1 2 ( 2 I H (11) 4 . 8 4c 37 7 :  I ( ;  ) E’ I 6 ; 32 1 3) 1 1 0 1 Z 1 2 1 01 01 H (21) 4 . 12
t 37 1 : ) 1 3 :1 71 36 1 31 9 ( n 1 7 1 21 31 0 1 H (22) 4 . 7 0
c 7 7 7 7 1 ] ) 1 751 6 1 3 9 I 21 î 1 3 1 - 5  t 21 - 1 0  1 3 1 H (71) 4 . 6 0
V *7 u c 1 i 1 1 761 12: 57  1 4 1 2 1 3 1 2 7  1 4 ) 3 1 3 1 H (72) 6 . 5 3
:■/ 1 » j  3 ( ;  ) t  I C I 6 1 31 1 21 C 1 C 1 I  t 2 1 3 1 C l H (91) 8. 74
C £ « 3 !  1 I I 791 71 4 3 1 31 0 l 0 1 5 1 2 1 01 0 1 H (92) 8 , 7 4
;  * 2 5 1 ; ) 1 171 6 1 47 1 3 1 c 1 2 1 5 t 21 0 1 01 H (93) 8 . 7 4c ■; » 3 4 1 ; ) 721 6 1 5 :  t 3 1 2 t u 1 - 2  1 31 01 3 1 H ( 2 ' ) 6 . 6 3
0 1 4 11 7 1 1 751 6 ) 42 1 3) 2 I 0 1 - 1 5  1 2 1 c 1 0 1 H ( 3 ' ) 2 . 3 5
TABLA .14-A
C ( t ) - C ( 2 ) 1 . 5 3 7 ( " ) / t C ( 1 ) - H ( 1 1 ) 0 . 9 2 ( 9 )/)
C { l ) - N ( 6 ) 1 . 5 0 4 ( 1 0 ) C ( 2 ) - 0 ( 2 1 ) 1 . 0 5 ( 9 )
C ( l ) - C ( 7 ) 1 - 5 3 0 ( 1  1 ) C ( 2 ) - H ( 2 2 ) 0 . 9 5 ( 9 )
C ( 2 ) - C ( 3 . 5 ’ ) 1 . 5 4 2 ( 1 0 ) C ( 4 ) - m ( 4 1 ) 0 . 9 9 ( 9 )
C ( 3 . 5 ' ) - C ( 4 ) 1 . 5 8 0 ( 1 0 ) C ( 4 ) - M ( 4 2 ) 1 . 0 6 ( 9 )
C ( 3 . 5 ' ) - N ( 1 ' ) 1 . 4 6 9 ( 8 ) C ( 5 )  H ( 5 l ) 0 . 9 7 ( 9 )
C ( 3 , 5 * ) - C ( 4 ' ) 1 . 5 4 9 ( 1 0 ) C ( 7 ) - H ( 7 1 ) 0 . 8 9 ( 9 )
C ( 4 ) - C ( 5 ) 1 . 5 1 1 ( 9 ) c ( 7 ) - H ( 7 2 ) 0 . 9 7 ( 9 )
C ( 5 ) - N ( 6 ) 1 . 5 2 2 ( 1 0 ) c ( 8 ) - 0 ( 8 1 ) 0 . 8 5 ( 9 )
C ( 5 ) - C ( 8 ) 1 . 5 1 8 ( 1 1 ) C ( 8 ) - M ( 8 2 ) 1 . 0 9 ( 9 )
C ( 7 ) - C ( 8 ) 1 . 5 4 1 ( 1 1 ) C ( 9 ) - H ( 9 1 ) 0 . 8 6 ( 9 )
N ( 1 ' ) - C ( 2 ' ) 1 . 3 5 5  (-8) C ( 9 ) - H ( 9 2 ) 0 . 8 4 ( 9 )
C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) 1 . 3 6 7 ( 9 ) C ( 9 ) - H ( 9 3 ) 0 . 9 2 ( 9 )
C ( 2 '  ) - S ( l ) 1 . 6 7 2 ( 7 ) N(1 ' ) - l l ( 1  ' ) 0 . 8 7 ( 9 )
N ( 3 ' ) - c ( 4 ' ) 1 . 3 4 6 ( 9 ) N ( 3 ' ) - H ( 3 ' ) 1 . 1 8 ( 8 )
C ( h ' ) - 0 ( 1 ) 1 . 2 2 6 ( 9 )
N ( 6 ) - C ( 9 ) 1 . 5 0 3 ( 9 )
TABLA 14-B
C( 1 - C ( 2 ) 1 . 5 3 2  ( 2 )  a C ( 1 ) - H ( 1 1 ) 1 . 0 1 ( 3 )  A '
c (1 - 0 ( 8 ) 1 - 5 2 4 ( 2 ) C ( 2 ) - H ( 2 1 ) 1 . 0 6 ( 3 )
C( 1 C ( 9 , 5 ' ) 1 . 5 3 7 ( 2 ) C ( 2 ) - H ( 2 2 ) 1 . 0 2 ( 1 )
C( 2 - N ( 3 ) 1 . 4 5 8 ( 2 ) C ( 4 ) - H ( 4 l ) 0 . 9 7 ( 3 )
N ( 3 -C(4) 1 - 4 5 6 ( 2 ) C ( 4 ) - H ( 4 2 ) 0 . 9 8 ( 2 )
N ( 3 - C ( I O ) 1 . 4 5 3 ( 2 ) C ( 5 ) - H ( 5 1 ) 1 . 0 5 ( 1 )
C ( 4 - c ( 5 ) 1 - 5 3 2 ( 2 ) C ( 6 ) - H ( 6 1 ) 1 . 0 1 ( 2 )
C ( 5 - C ( 6 ) 1 . 5 2 7 ( 2 ) C ( 6 ) - H ( 6 2 ) 1 . 0 2 ( 3 )
C ( 5 - c ( 9 . 5 ' ) 1 . 5 3 8 ( 2 ) C ( 8 ) - M ( 8 1 ) 1 . 0 4 ( 2 )
C ( 6 - N ( 7 ) 1 . 4 7 2 ( 2 ) C ( 8 ) - H ( 8 2 ) 1 . 0 3 ( 2 )
N ( 7 C(8 ) 1 . 4 6 4 ( 2 ) C ( 1 0 ) - H ( 1 0 1 ) 1 . 0 4 ( 4 )
N ( 7 - C ( 1 1 ) 1 . 4 6 6 ( 3 ) C O 0 ) - H ( 1 0 2 ) 1 . 0 4 ( 3 )
N( 1 ) - C ( 2 * ) 1 . 3 5 1 ( 2 ) C ( 1 0 ) - H ( 1 0 3 ) 0 . 9 4 ( 3 )
N( 1 ) - C ( 9 , 5 ' ) 1 . 4 6 0 ( 2 ) C ( 1 l ) - H ( n i ) 0 . 9 9 ( 3 )
C( 2 ) - N ( 3 ' ) 1 . 3 8 1 ( 3 ) C ( 1 1 ) - H ( 1 1 2 ) 1 . 0 8 ( 3 )
C( 2 ) - 0 ( t ) 1 . 2 2 0 ( 2 ) C ( l l ) - H ( 1 1 3 ) 1 . 1 4 ( 3 )
N ( 3 ) C ( 4 ' ) 1 . 3 6 1 ( 2 ) N( 1 ' ) - H ( 1  ' ) 0 . 7 9 ( 3 )
C( 4
C( 4
) - C ( 9 , 5 ’ )
) - 0 ( 2 )
1 . 5 4 5 ( 2 ) 
1 . 2 1 1  ( 2 )
N ( 3 ' ) - H ( 3 ' ) 0 . 9 3 ( 3 )  1
1
TABLA 14-C
C ( I ) - C ( 2 ) 1 . 5 4 6 ( 4 ) 4 r . ( l ) - H ( 1 1 ) 1 . 0 8 ( 4 ) 4
C ( 1 ) - C ( 8 ) 1 . 5 3 2 ( 5 ) C ( 2 ) - M ( 2 1 ) 1 . 0 9 ( 4 )
C ( 1 ) - N ( 9 ) 1 . 5 1 9 ( 4 ) t ( 2 ) - H ( 2 2 ) 0 . 9 8 ( 3 )
C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ' ) 1 . 5 4 2 ( 4 ) C ( 4 ) - l l ( 4 l  ) 1 . 0 3 ( 4 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ) 1 . 5 3 2  ( 4 ) C ( 4 ) - H ( 4 2 ) 0 . 9 8 ( 4 )
C ( 3 , 5 ' ) - N ( 1  • ) 1 . 4 4 7 ( 4 ) C ( 5 ) - H ( 5 1 ) 1 . 0 4 ( 4 )
C ( 3 . 5 ’ ) - C ( 4 ' ) 1 5 4 3 ( 4 ) C ( 6 ) - H ( 6 l ) 0 . 9 7 ( 4 )
C ( 4 ) - C ( 5 ) 1 . 5 4 7 ( 4 ) C ( 6 ) - H ( 6 2 ) 1 . 0 3 ( 4 )
C ( 5 ) - C ( 6 ) 1 . 5 2 7 ( 5 ) C ( 7 ) - H ( 7 1 ) 1 . 0 5 ( 4 )
C ( 5 ) - N ( 9 ) 1 . 5 1 2 ( 4 ) C ( 7 ) - H ( 7 2 ) 0 . 9 7 ( 4 )
C ( 6 ) - c ( 7 ) 1 . 5 2 5 ( 5 ) C ' 8 ) - H ( 8 l ) 0 . 9 7 ( 4 )
C ( 7 ) - C ( 8 ) 1 . 5 2 6 ( 5 ) C ( 8 ) - H ( 8 2 ) 1 . 0 0 ( 4 )
N ( 9 ) - C ( 1 0 ) 1 . 5 0 9 ( 4 ) N ( 9 ) - H ( 9 1 ) 1 . 0 6 ( 4 )
c d o ) - c ( n ) 1 . 4 9 0 ( 5 ) C ( 1 0 ) - H ( 1 0 1 ) 0 . 8 4 ( 4 )
c ( n ) - c ( i 2 ) 1 . 5 1 6 ( 7 ) C ( 1 0 ) - 1 l ( i n 2 ) 1 . 1 3 ( 4 )
C { 1 2 ) - 0 ( 3 ) 1 . 3 9 3 ( 5 ) C ( l l ) - H ( 1 1 1 ) 0 . 9 1 ( 5 )
N ( r  ) - C ( 2 '  ) 1 . 3 5 0 ( 4 ) C ( n ) - H ( l 1 2 ) 1 . 0 7 ( 4 )
C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) 1 . 3 8 6 ( 4 ) C ( 1 2 ) - H ( 1 2 1 ) 1 . 0 7 ( 6 )
C { 2 ' ) - 0 ( t ) 1 . 2 4 1 ( 4 ) C ( 1 2 ) - H ( 1 2 2 ) 1 . 0 3 ( 5 )
N ( 3 ' ) - C ( ' | ' ) 1 . 3 2 6 ( 4 ) N ( 1 ' ) - H ( l ' ) 0 . 8 1 ( 4 )
C ( 4 ‘ ) - 0 ( 2 ) 1 . 2 5 7 ( 4 ) 0 ( 3 ) - H ( 0 3 ) 0 . 8 2 ( 7 )
0 ( 4 ) - H ( 0 4 l ) 0 . 8 6 ( 9 )
0 ( 4 ) - H ( 0 4 2 ) 0 . 8 7 ( 4 )
TABLA 14-D
C { l ) - C ( 2 )  1 . 5 2 9 ( 6 ) 4  C ( 1 ) - H ( 1 1 )  1 . 0 9 ( 6 ) 4
C ( l ) - C ( 6 )  1 . 4 7 8 ( 7 )  C (2 )  H ( 2 t )  1 . 0 3 ( 8 )
C ( 1 (  [ ( 7 )  1 . 5 4 7 ( 7 )  C ( 2 ) - H ( 2 2 )  1 . 0 3 ( 8 )
C (2 )  C 3 . 5 ' )  1 . 5 4 2 ( 7 )  C ( 4 ) - H ( 4 1 )  1 . 0 3 ( 8 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 )  1 . 5 4 2 ( 7 )  C ( 4 ) - H ( 4 2 )  0 . 9 6 ( 9 )
C ( 3 , 5 ’ ) - n ( 1 ' )  1 . 5 3 4 ( 8 )  C ( 5 ) - H ( 5 1 )  1 . 0 9 ( 9 )
C ( 4 ) - C ( 5 )  1 . 5 2 9 ( 6 )  C ( 7 ) - H ( 7 1 )  0 . 9 7 ( 8 )
C ( 5 ) - N ( 6 )  1 . 4 7 8 ( 7 )  C ( 7 ) - H ( 7 2 )  1 . 0 6 ( 9 )
C ( 5 ) - C ( 8 )  1 . 5 4 7 ( 7 )  C ( 8 ) - H ( 8 l )  0 . 9 7 ( 6 )
N ( 6 )  C (9 )  1 . 4 5 5 ( 1 0 )  C ( 8 ) - H ( 8 2 )  1 . 0 6 ( 9 )
C ( 7 ) - C ( 8 )  1 . 5 5 3 ( 1 1 )  C ( 9 ) - H ( 9 1 )  0 . 9 9 ( 9 )
N ( 1 ' ) - C ( 2 ' )  1 . 2 6 8 ( 8 )  C ( 9 ) - H ( 9 2 )  0 . 9 9 ( 9 )
C ( 2 ' ) - N ( 3 ’ ) 1 . 3 6 9 ( 8 )  C ( 9 ) - H ( 9 3 )  1 . 0 0 ( 9 )
N ( 3 ' ) - C ( 4 ' )  1 . 3 7 5 ( 9 )  C ( 2 ' ) - H ( 2 ' )  0 . 9 9 ( 1 2 )
C ( 6 ' ) - 0 ( l )  1 . 2 0 6 ( 8 )  C ( 3 ' ) - H ( 3 ’ ) 0 . 9 3 ( 1 2 )
C (3 . 5 7 - C ( 4 ' )  f .  5 3 4 ( 8 ;
TABLA 1 5 - A
C ( 2 ) - C ( 1 ) - N ( G ) 1 0 7 . 1  ( 6 ) " C ( l ) - N ( 6 ) - C ( 5 ) 100,.8(5)°
C ( 2 ) - C ( 1 ) - C ( 7 ) 1 1 3 . 2 ( 6 ) C ( 1 ) - N ( 6 ) - C ( 9 ) 113. 3 ( 6 )
N ( 6 ) - C ( l ) - c ( 7 ) 1 0 3 . 2 ( 6 ) C ( 5 ) - N ( 6 ) - C ( 9 ) 110. . 8 ( 5 )
c(i) - C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ’ ) 1 1 5 . 7 ( 6 ) C ( l ) - C ( 7 ) - C ( 8 ) 1 0 6 .. 1 ( 6 )
C ( 2 ) - c ( 3 . 5 ' ) - c ( 4 ) 1 1 2 . 8 ( 6 ) c(7)- C ( 8 ) - C ( 5 ) 104. 0 ( 6 )
C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ' ) - N ( l  ' ) 1 1 1 . 5 ( 5 ) C ( 3 . 5 ' ) - N ( l ' ) - C ( 2 ' ) l o g . 9 ( 5 )
C ( 2 ) - C { 3 , 5 ’ ) - C ( 4 ' ) 1 1 4 . 8 ( 6 ) N ( 1  • ) - C ( 2 ’ ) - S ( 1 ) 121. 9 ( 5 )
C ( 4 ) - C ( 3 , 5 ' ) - C ( ' i ’ ) 1 1 1 . 4 ( g ) N ( r ) C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) 111. 6 ( 6 )
N ( r ) - C { 3 , 5 ' ) - C ( 4 ) 1 0 6 . 4 ( 5 ) N ( 3 ' ) - C ( 2 ' ) - S ( l ) 126. 6(5)
N( 1  ' ) - C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' ) 9 8 . 7 ( 5 ) C ( 2 ' ) - N ( 3 ’ ) - C { 4 ' ) 1 0 8 . 4 ( 6 )
c(3.5 ' ) - C ( 4 ) - C ( 5 ) 1 1 4 . 3 ( 6 ) C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ’ ) - N ( 3 ‘ ) 109 . 9 ( 6 )
c ( 4 ) - C ( 5 ) - N ( 6 ) 3  0 5 . 9 ( 6 ) N ( 3 ' ) - C ( 4 ' ) - 0 ( l ) 126 . 5 ( 7 )
c ( 4 ) - C ( 5 ) - C ( 8 ) 1 1 7 . 6 ( 6 ) C ( 3 . 5 ’ ) - C ( 4 ’ ) - 0 ( l ) 123 . 6 ( 6 )
N ( 6 ) - C ( 5 ) - C ( 8 ) 1 0 4 . 1 ( 6 ) C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' ) - t/ ( 3 ' ) 105. ü(3)
C ( 2 ) - C ( l ) - H ( 1  1) 1 0 2 ( 5 ) " C ( 8 ) - C ( 7 ) - H ( 7 1 ) 1 16 ( 6 ) '
N ( 6 ) - C ( t ) - H ( l 1 ) 1 1 3 ( 5 ) C ( 8 ) - C ( 7 ) - H ( 7 2 ) 1 0 9 ( 6 )
C ( 7 ) - C ( 1 ) - M ( I 1 ) 1 1 8 ( 5 ) H ( 7 1 ) - C ( 7 ) - H ( 7 2 ) 1 0 2 ( 8 )
C ( l ) - C ( 2 ) - t l ( 2 l ) 1 1 0 ( 5 ) C ( 5 ) - C ( 8 ) - H ( 8 l ) 1 0 8 ( 7 )
C ( 1 ) - C ( 2 ) - H ( 2 2 ) 1 1 4 ( 6 ) C ( 5 ) - C ( 8 ) - H ( 8 2 ) 1 1 0 ( 5 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 2 ) - 1 I ( 2 1 ) 1 0 9 ( 5 ) C ( 7 ) - C ( 8 ) - H ( 8 1 ) 1 0 9 ( 7 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 2 ) - 1 1 ( 2 2 ) 1 1 2 ( 6 ) C ( 7 ) - C ( 8 ) - H ( 8 2 ) 1 0 9 ( 5 )
H ( 2 I ) - C ( 2 ) - H ( 2 2 ) 9 4 ( 8 ) H ( 8 l ) - C ( 8 ) - H ( 8 2 ) 1 1 6 ( 8 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ) - H ( 4 I ) 1 1 4 ( 6 ) N ( 6 ) - C ( 9 ) - H ( 9 1 ) 1 1 4 ( 7 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ) - h ( 4 2 ) 1 1 1 ( 5 ) N ( 6 ) - C ( 9 ) - H ( 9 2 ) 1 0 5 ( 8 )
C ( 5 ) - C ( 4 ) - H ( 4 i ) 1 0 6 ( 6 ) N ( 6 ) - C ( 9 ) - h ( 9 3 ) 1 0 4 ( 7 )
C ( 5 ) - C ( 4 ) - H ( 4 2 ) 1 0 7 ( 5 ) H ( 9 1 ) - C ( 9 ) - H ( 9 2 ) 1 1 3 ( 9 )
H ( 4 1 ) - C ( 4 ) - H ( 4 2 ) 1 0 4 ( 7 ) H ( 9 1 ) - C ( 9 ) - H ( 9 3 ) 1 1 7 ( 9 )
C ( 4 ) - C ( 5 ) - H ( 5 1 ) 1 0 8 ( 5 ) H ( 9 2 ) - C ( 9 ) - H ( 9 3 ) 1 0 3 ( 9 )
N ( 6 ) - C ( 5 ) - M ( 5 1 ) 1 0 7 ( 5 ) 0 ( 3 , 5  ) - N ( 1 ' ] - H ( t ' ) 1 2 1 ( 6 )
C ( 8 ) - C ( 5 ) - 1 I ( 5 1 ) 1 1 3 ( 5 ) 0 ( 2 ' )  N ( 1 ' ) - H ( l  ' ) 1 2 6 ( 6 )
C ( 1 ) - - C ( 7 ) - I I ( 7 1 ) 1 1 7 ( 6 ) C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) - H ( 3 ' 1 1 1 9 ( 4 )
C ( 1 ) - C ( 7 ) - H ( 7 2 ) 1 0 6 ( 6 ) C ( 4 ' ) - N ( 3 ' ) - H ( 3 ' ) 1 3 1 ( 4 )
TABLA 15-B
C ( 2 ) - C ( I ) - C ( 8 )  1 1 2 . 6 ( 2 ) '
C ( 2 ) - C ( 1 ) - C ( 9 , 5 ' )  1 0 8 . 8 ( 1)
C ( 8 )  C ( 1 )  C ( 9 , 5 ' )  1 1 0 . 5 ( 1 )
C ( l ) - C ( 2 ) - N ( 3 )  1 1 1 . 7 ( 1 )
C ( 2 ) - N ( 3 ) - C ( 4 )  1 1 3 . 4 ( 1 )
C ( 2 ) - N ( 3 ) - C ( 1 0 )  1 1 1 . 4 ( 1 )
C ( 4 ) - M ( 3 ) - C ( 1 0 )  1 1 0 . 9 ( 1 )
N ( 3 ) - C ( 4 ) - C ( 5 )  1 1 2 . 1 ( 1 )
C ( 4 ) - C ( 5 ) - C ( 6 )  , 1 1 3 . 2 ( 1 )
C ( 4 ) - C ( 5 ) - C ( 9 , 5 ' )  1 0 8 . 8 ( 1 )
C ( 6 ) - C ( 5 ) - C ( 9 , 5 ' )  1 1 0 . 5 ( 1 )
C ( 5 ) - C ( 6 ) - N ( 7 )  1 1 3 . 1 ( 1 )
C ( 7 ) - N ( 7 ) - C ( 1 1 )  1 0 9 . 7 ( 2 )
C ( 8 ) - N ( 7 ) - C ( 6 )  1 1 4 . 2 ( 1 )
C ( 8 ) - N ( 7 ) - C ( 1 1 )  1 1 0 . 0 ( 2 )
C ( 1 ) - C ( 8 ) - N ( 7 )  1 1 4 . 2 ( 1 )
C ( l ) - C ( 9 , 5 * ) - C ( 5 )  1 0 5 . 4 ( 1 )
C ( 1 ) - C ( 9 . 5 ' ) - N ( 1 ' )  1 1 2 . 6 ( 1 )
C ( l ) - C ( 9 , 5 ' ) - C ( 4 ' )  1 1 4 . 4 ( 1 )
C ( 5 ) - C ( 9 . 5 ' ) - N ( I ' )  1 1 2 . 3 ( 1 )
C ( 5 ) - C ( 9 , 5 ’ ) - C ( 4 ' )  1 1 2 . 3 ( 1 )
N ( l ' ) ' C ( 9 , 5 ' ) - C ( 4 ' )  1 0 0 . 2 ( 1 )
C ( 2 ' ) - H ( 1 ' ) - C ( 9 , 5 ' )  1 1 2 . 7 ( 1 )
N ( 1 ' ) - C ( 2 ' ) - N ( 3 ' )  1 0 7 . 8 ( 1 )
N ( l ' )  C ( 2 ' ) - 0 ( l )  1 2 7 . 2 ( 2 )
N ( 3 ' ) - C ( 2 - ) - 0 ( I )  1 2 5 . 0 ( 2 )
C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) ~ C ( 4 ' )  1 1 2 . 0 ( 1 )
N ( 3 ' ) - C ( 4 ' ) - 0 ( 2 )  1 2 5 . 3 ( 1 )
N ( 3 ' ) - C ( 4 ' ) - C ( 9 , 5 ‘ ) 1 0 7 . 1 ( 1 )
C ( 9 , 5 ' ) - C ( 4 ' ) - 0 ( 2 )  1 2 7 . 6 ( 1 )
C ( 2 ) - C ( 1 ) - H ( 1 1)  1 1 1 ( 1 ) °
C ( 8 ) - C ( l ) - H ( l  I )  1 0 8 ( 1 )
C ( 9 , S ' ) - C ( 1 ) - H { 1 1 )  1 0 6 ( 1 )
C ( 1 ) ' C ( 2 ) - H ( 2 1 )  1 1 1 ( 1 )
C ( I ) - C ( 2 ) - H ( 2 2 )  1 1 3 ( 1 )
H ( 2 I ) - C ( 2 ) - H ( 2 2 )  1 0 8 ( 2 )
N ( 3 ) - C ( 2 ) - M ( 2 1 )  1 0 7 ( 1 )
N ( 3 ) ' C ( 2 ) - H ( 2 2 )  1 0 6 ( 1 )
C ( 5 ) - C ( 4 ) - H ( 4 1 )  1 1 1 ( 2 )
C ( 5 ) ' C ( 4 ) - H ( 4 2 )  1 1 5 ( 1 )
H ( 4 l ) - C ( 4 ) - H ( 4 2 )  1 0 3 ( 2 )
N ( 3 ) - C ( 4 ) - H ( 4 i ) 1 0 7 ( 2 )
N ( 3 ) - C ( 4 ) - H ( 4 2 )  1 0 8 ( 1 )
C ( 4 ) - C ( 5 ) - h ( 5 1 )  1 0 8 ( 1 )
C ( 6 ) - C ( 5 ) - H ( 5 1 )  1 1 1 ( 1 )
C ( 9 , 5 ' ) - C ( 5 ) - H ( 5 I )  1 0 5 ( 1 )
C ( 5 ) - C ( 6 ) - H ( 6 l )  1 0 6 ( 1 )
C ( 5 ) - C ( 6 ) - H ( 6 2 )  1 0 6 ( 2 )
H ( 6 l ) - C ( 6 ) - H ( 6 2 )  1 1 2 ( 2 )
N ( 7 ) - C ( 6 ) - H ( 6 l )  1 1 3 ( 1 )
N ( 7 ) - C ( 6 ) - H ( 6 2 )  1 0 7 ( 1 )
C ( 1 ) - C ( 8 ) - H ( 8 1 )  1 0 8 ( 1 )
C ( 1 ) - C ( 8 ) - 1 | ( 8 2 )  1 1 1 ( 1 )
H ( 8 l ) - C ( 8 ) - H ( 8 2 )  1 0 7 ( 2 )
N ( 7 ) - C ( B ) - H ( 8 1 )  1 0 9 ( 1 )
N ( 7 ) - C ( 8 ) - H ( 8 2 )  1 0 7 ( 1 )
N ( 3 ) - C ( 1 0 ) - H ( 1 0 1 )  1 0 7 ( 2 )
N ( 3 ) - C ( 1 0 ) - H ( I 0 2 )  1 0 9 ( 2 )
N ( 3 ) - C ( 1 0 ) - 1 I ( 1 0 3 )  1 0 9 ( 2 )
H ( I 0 I ) - C ( I 0 ) - H ( 1 0 2 )  1 1 7 ( 2 )
H ( 1 0 1 ) - C ( 1 0 ) - H ( 1 0 3 )  1 0 1 ( 3 )
H ( 1 0 2 ) - C ( 1 0 ) - H ( 1 0 3 )  1 1 3 ( 2 )
N ( 7 ) - C ( 1 1 ) - H ( 1 1 1 )  1 0 6 ( 2 )
N ( 7 ) - C ( 1 1 ) - H ( 1 1 2 )  1 1 0 ( 2 )
N ( 7 ) - C ( 1 1 ) - H ( 1 I 3 )  1 1 0 ( 2
H ( 1 1 1 ) - C ( 1 1 ) - H ( 1 1 2 )  1 0 2 ( 3
H ( i 1 l ) - C ( l î ) - H ( l l 3 )  1 1 6 ( 3
H ( 1 1 2 ) - C ( 1 1 ) - H ( 1 1 3 )  1 1 2 ( 2
C ( 9 , 5 ' ) - N ( l ' ) - H ( 1 ' )  1 2 6 ( 2
C ( 2 ' ) - N ( r ) - H ( r )  1 2 0 ( 2
C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) - H ( 3 ' )  1 2 4 ( 2
C ( 4 ' ) - N ( 3 ' ) - H ( 3 ' )  . 1 2 3 ( 2
TABLA 15-C
C z ) - c 1 ) - C ( 8 ) 1 1 2 . 5 3 ) ' C ( 1 ) - C ( 8 ) - C ( 7 ) 1 1 2 . 4 ( 3 )
c 2 ) - C 1 ) - N ( 9 ) 1 0 8 . 8 2) C ( I ) - N ( 9 ) - C ( 5 ) 1 1 0 . 0 ( 2 )
c 8 ) - C 1 ) - N ( 9 ) 1 1 0 . 0 3) C ( 1 ) - N ( 9 ) - C ( 1 0 ) 1 1 4 . 0 ( 2 )
c i ) - c 2 ) - C ( 3 , 5 ' ) 1 1 4 . 1 3) C ( 5 ) - N ( 9 ) - C ( 1 0 ) 1 1 2 . 5 ( 5 )
c 2 ) - C 3 , 5 ' ) - c ( 4 ) 1 1 1 . 2 2) N ( 9 ) - C ( 1 0 ) - C ( 1 1 ) 1 1 1 . 5 ( 3 )
c 2 ) - [ 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' ) 1 1 1 . 0 2) C ( 1 0 ) - C ( 1 1 ) - C ( 1 2 ) 1 1 1 . 2 ( 3 )
c 2 ) - C 3 , 5 ' ) - N ( 1 ' ) 1 1 1 . 2 2) C ( 1 l ) - C ( l 2 ) - 0 ( 3 ) 1 1 4 . 4 ( 4 )
c 4 ) - C 3 , 5 ' ) - N ( l ' ) 1 1 0 . 8 2 ) C ( 3 , 5 ' ) - N ( 1 ' ) - C ( 2 ' ) 1 1 1 . 0 ( 3 )
c 4 ) - c 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' ) 1 1 3 . 6 2 ) N ( l ' ) - C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) 1 1 1 - 9 ( 3 )
N 1 ’ ) - ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' ) 9 8 . 4 ( 2 ) N ( 1 ' ) - C ( 2 ' ) - 0 ( 1 ) 1 2 3 . 5 ( 3 )
C 3 , 5 ' - C ( 4 ) - C ( 5 ) 1 1 4 . 6 3) N ( 3 ' ) - C ( 2 ' ) - 0 ( l ) 1 2 4 . 6 ( 3 )
c 4 ) - C 5 ) - C ( 6 ) 1 1 3 . 3 3) C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) - C ( 4 ‘ ) 1 0 6 . 4 ( 3 )
c 4 ) - C 5 ) - N ( 9 ) 1 0 8 . 6 2) C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' ) - N ( 3 ' ) 1 1 2 . 3 ( 3 )
c 6 )  -C 5 ) - N ( 9 ) 1 0 9 . 5 2) C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' ) - 0 ( 2 ) 1 2 1 . 8 ( 3 )
c
c
5 ) - C
6 )  - C
6 ) - C ( 7 )
7 ) - C ( 8 )
1 1 1 . 9
1 1 1 . 3
3)
3)
N ( 3 ' ) - C ( 4 ' ) - 0 ( 2 ) 1 2 5 . 9 ( 3 )
c 2 ) - C I ) - H ( l l ) 1 0 9 ( 2 ° C ( l ) - c ( 8 ) - H ( B l ) 1 1 2 ( 2 ) "
c 8 ) - C l ) - H ( l l ) 1 1 1 ( 2 C ( 1 ) - C ( 8 ) - l l ( 8 2 ) 1 1 0 ( 2 )
N 9 ) - C i ) - H ( l l ) 1 0 5 ( 2 C ( 7 ) - C ( 8 ) - H ( 8 l ) 1 1 0 ( 2 )
C 1 ) - C 2 ) - H ( 2 1 ) 1 0 9 ( 2 C ( 7 ) - r , ( 8 ) - H ( 8 2 ) 1 1 2 ( 2 )
C 1 ) - C 2 ) - H ( 2 2 ) 1 1 1 ( 2 H ( 8 1 ) - C ( 8 ) - I | ( 8 2 ) 1 0 0 ( 3 )
C 3 , 5 ' - C ( 2 ) - H ( 2 1 ) 1 0 9 ( 2 0 ( 1 )  N ( 9 ) - H ( 9 1 ) 1 0 8 ( 2 )
c 3 , 5 ' - C ( 2 ) - H ( 2 2 ) 1 1 0 ( 2 C ( 5 ) - N ( 9 ) - I I ( 9 1 ) 1 0 6 ( 2 )
c 3 , 5 ' - C ( 4 ) - H ( 4 I ) 1 0 8 ( 2 C ( 1 0 ) - N ( 9 ) - H ( 9 1 ) 1 0 5 ( 2 )
c 3 , 5 ' - C ( 4 ) - H ( 4 2 ) 1 0 6 ( 2 N ( 9 ) - 0 ( 1 0 ) - H ( 1 0 1 ) 1 1 7 ( 2 )
c 5 ) - C 4 ) - H ( / | 1 ) 1 1 0 ( 2 N ( 9 ) - 0 ( 1 0 ) - H ( 1 0 2 ) 1 0 7 ( 2 )
c 5 ) - C 4 ) - H ( 4 2 ) 1 1 3 ( 2 C ( 1 1 ) - C ( 1 0 ) - H ( 1 0 1 ) 1 1 1 ( 3 )
II 4 1 ) - ( 4 ) - H ( 4 2 ) 1 0 4 ( 3 C ( 1 1 ) - C ( 1 0 ) - H ( 1 0 2 ) 1 1 1 ( 2 )
c 4 ) - C 5 ) - H ( 5 1 ) 1 1 2 ( 2 H ( I 0 1 ) - C ( 1 0 ) - I I ( 1 0 2 ) 9 9 ( 3 )
c 6 ) - C 5 ) - H ( 5 1 ) 1 0 9 ( 2 0 ( 1 0 ) - C ( 1 1 ) - H { I 1 1 ) 1 1 0 ( 3 )
N 9 ) - C 5 ) - H ( 5 1 ) 1 0 3 ( 2 C ( I O ) - 0 ( 1 1 ) - H ( 1 I 2 ) 1 1 3 ( 2 )
C 5 ) - C 6 ) - H ( 6 1 ) 1 0 8 ( 2 C ( 1 2 ) - C ( 1 1 ) - H ( 1 1 l ) 1 1 2 ( 3 )
c 5 ) - C 6 ) - I I ( 6 2 ) 1 0 9 ( 2 0 ( I Z ) - C ( 1 I ) - H ( 1 1 2 ) 1 0 7 ( 2 )
c 7 ) - C 6 ) - H ( 61 ) 1 1 3 ( 2 H ( 1 1 1 ) - C ( 1 1 ) - 0 ( 1 1 2 ) 1 0 3 ( 4 )
c 7 ) - C / ) - H ( 6 2 ) 1 1 4 ( 2 0 ( 1 1 ) - 0 ( 1 2 ) - H ( 1 2 1 ) 1 0 5 ( 3 )
II 6 1 ) - ( 6 ) - h ( 6 2 ) 1 0 0 ( 3 C ( 1 1 ) - C ( 1 2 ) - t l ( 1 2 2 ) 1 7 9 ( 2 )
c 6 )  -C 7 ) - H ( 7 1 ) 1 0 9 ( 2 0 ( 3 ) - 0 ( l 2 ) - t t ( l Z 1 1 0 9 ( 3 )
c 6 )  “ C 7 ) - H ( 7 2 ) 1 1 2 ( 2 0 ( 3 ) - 0 ( 1 2 ) - H ( 1 Z 2 I 8 0 ( 2 )
c 8 ) - C 7 ) - H ( 7 1 ) 1 0 5 ( 2 H ( 1 2 1 ) - 0 ( 1  2 ) -  1 1 ( 1 7 2 ) 1 1 6 ( 4 )
c 8 ) - C 7 ) - I l  ( 7 2 ) 1 0 9 ( 2 C ( 3 , 5 ’ ) - N ( 1 ' ) - H ( 1 ' ) 1 2 2 ( 3 )
H 7 1 ) - : ( 7 ) - H ( 7 2 ) 1 0 8 ( 3 C ( 2 ' ) - N ( l ' ) - H ( r )  
0 ( 1 7 )  0 ( 3 ) - H  ( 0 3 )
H ( 0 A 1 ) - 0 ( 4 ) - l l ( 0 4 ? )
1 2 7 ( 3 )  
1 1 1 ( 5 )  
1 1 0 ( 7 )
TABLA 15-D
C ( 2 ) - C ( l ) - N ( 6 )  1 0 6 . 6 ( 4 ) '
c ( 2 ) - c ( 1 ) - c ( 7 )  1 1 3 . 3 ( 5 )
N ( 6 ) - C ( 1 ) - C ( 7 )  1 0 5 . 6 ( 4 )
C ( 1 ) - C ( 7 ) - C ( 3 . 5 ' )  1 1 5 . 3 ( 4 )
C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 )  1 1 2 . 4 ( 4 )
C ( 4 ) - C ( 3 , 5 ' ) - N ( 1 ' )  1 0 8 . 2 ( 3 )
r ( 4 ) - C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' )  1 1 2 . 1 ( 3 )
N ( i ' ) - C ( 3 . 5 ' )  C ( 4 ' )  1 0 3 . 3 ( 3 )
C ( 3 . 5 ' ) - C ( 4 ) - C ( 5 )  1 1 5 . 3 ( 4 )
C ( 4 ) - C ( 5 ) - N ( 6 )  1 0 6 . 6 ( 4 )
C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ' ) - N ( 1 ' )  1 0 8 . 2 ( 3 )
C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' )  1 0 8 . 2 ( 3 )
C ( 4 ) - C ( 5 ) - C ( 8 )  1 1 3 . 3 ( 6 )
N ( 6 ) - C ( 5 ) - C ( 8 )  1 0 5 . 6 ( 4 )
C ( 1 ) - N ( 6 ) - C ( 5 )  1 0 1 . 4 ( 4 )
C ( 1 ) - N ( 6 ) - C ( 9 )  1 1 1 . 7 ( 4 )
C ( 5 ) - N ( 6 ) - C ( 9 )  1 1 1 . 2 ( 7 )
C ( 1 ) - C ( 7 ) - C ( 8 )  1 0 3 . 7 ( 5 )
C ( 5 )  C ( 8 )  C ( 7 )  1 0 3 . 7 ( 5 )
C ( 3 , 5 ' ) ' N ( 1 ' ) - C ( 2 ' )  1 0 7 . 1 ( 3 )
N ( 1 ' ) - C ( 2 ' ) - N ( 3 ' )  1 1 5 . 8 ( 4 )
C ( 2 ' ) - N ( 3 ’ ) - C ( 4 ‘ ) 1 0 8 . 8 ( 4 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ' ) - 0 ( l )  1 2 9 . 6 ( 4 )
N ( 3 ' ) - C ( 4 ' ) - 0 ( 1 )  1 2 5 . 2 ( 4 )
C ( 2 ) - C ( l ) - H ( l t )  1 0 8 ( 5 ) °
N ( 6 ) - C ( 1 )  H ( 1 1 )  1 1 2 ( 5 )
C ( 7 ) - C ( 1 ) - H ( I 1 )  1 1 1 ( 5 )
C ( l ) - C ( 2 ) - H ( 2 1 )  1 0 8 ( 4 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 2 ) - H ( 2 1 )  1 0 7 ( 4 )
C ( l ) - C ( 2 ) - H ( 2 2 )  1 1 4 ( 5 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 2 ) - H ( 2 2 )  1 1 1 ( 5 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ) - H ( 4 I )  1 0 7 ( 4 )
C ( 5 ) - C ( 4 ) - H ( 4 l )  1 0 8 ( 4 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ) - H ( 4 2 )  1 1 1 ( 5 )
C ( 5 ) - C ( 4 ) - H ( 4 2 )  1 1 4 ( 5 )
H ( 4 1 ) - C ( 4 ) - H ( 4 2 )  1 0 1 ( 7 )
r . ( 4 ) - C ( 5 ) - H ( 5 1 )  1 0 8 ( 5 )
N ( 6 ) - C ( 5 ) - H ( 5 1 )  1 1 2 ( 5 )
C ( 8 ) - C ( 5 ) - H ( 5 1 )  1 1 1 ( 5 )
C ( 1 ) - C ( 7 ) - H ( 7 1 )  1 1 8 ( 5 )
C ( 8 ) - C ( 7 ) - H ( 7 1 )  9 9 ( 5 )
H ( 2 1 ) - C ( 2 ) - H ( 2 2 )  1 0 1 ( 7 )
C ( 1 ) - C ( 7 ) -  
C ( 8 ) - C ( 7 ) -  
H ( 7 1 ) - C ( 7 )
C ( 5 ) - C ( 8 ) -
C ( 7 ) - C ( 8 ) -
C ( 5 ) - C ( 8 ) -
C ( 7 ) - C ( 8 ) -
H ( 8 1 ) - C ( 8 )
N ( 6 ) - C ( 9 ) -
N ( 6 ) - C ( 9 ) -
N ( 6 ) - C ( 9 ) -  
H ( 9 1 ) - C ( 9 )  
H ( 9 1 ) - C ( 9 )  
H ( 9 2 ) - C ( 9 )
N ( 1 ' ) - C ( 2 '
N ( 3 ' ) - C ( 2 '
C ( 2 ' ) - N ( 3 '  
C ( 4 ' ) - N ( 3 '
H ( 7 2 )
H ( 7 2 )
-H(72) 
H(81)  
H ( 8 1 )  
H (82 )  
11( 8 2 )
H (82)  
11(91) 
H (92 )  
H (93 )  
- H ( 9 2 ) 
-11(93) 
- H (93)  
) - H ( 2 ' )  
) - l t ( 2 ' )  
) - H ( 3 ‘ ) 
) - H ( 3 ' )
1 0 5 ( 5 )
1 1 2 ( 5 )
1 1 8 ( 7 )
1 1 8 ( 5 )
9 9 ( 5 )
1 0 5 ( 5 )
1 0 5 ( 5 )
1 1 8 ( 7 )
1 2 4 ( 6 )
1 2 5 ( 5 )
12 4( 5 )
9 1 ( 8 )
9 1 ( 8 )
91 ( 7 )
1 2 8 ( 5 )
1 1 7 ( 6 )
12 1( 4 )
1 3 0 ( 5 )
T A B L A  I f - A
H (6)-C(1) -C(7) -C{8) -26.3(7)'
C(7) -c(t) -N(6)-C(5) 43. 6 (6)
C(8)-C(5) N(6)-C(1) -45. 5(6)
H(6)-C(5) -C(B) -C(7) 29..0(7)
C(1) -C(7) c(8) -C(5) -1. 8(8)
C(2) -C(1) -N (6)-C(5) -76..1(6)
N(6)-C(1) -C(2) -C(3.5*) 51..7(7)
C(l) -C(2) -C(3, 5')-C(4) -27. 1(8)
C(2) -C(3, 5')-c (4)-c (5) 29..9(8)
C(3, 5')-C('i)-C(5)-N(6) -56.4(7)
C(4) -C(5) -N(6)-C(l) 79 .1(6)
TABLA 16-B
N ( 3 ) - C ( 2 ) - C ( l ) - C ( 9 , 5 ' )  5 9 . 0 ( 2 ) '
C ( < l ) - N ( 3 ) - C ( 2 ) - C ( l )  - 5 3 - 0 ( 2 )
C ( 5 ) - C ( 4 ) - N ( 3 ) - C ( 2 )  5 2 . 8 ( 2 )
C ( 9 , 5 ) - C ( 5 ) - C ( 4 ) - N ( 3 )  - 5 8 . 4 ( 2 )
C ( t ) - C ( 9 , 5 ' ) - C ( 5 ) - C ( 4 )  6 2 . 9 ( 1 )
c ( 2 ) - C ( 1 ) - C ( 9 , 5 ' ) - r ( 5 )  - 6 3 . 3 ( 1 )
N ( 7 ) - C ( 8 ) - C ( 1 ) - C ( 9 . 5 ’ ) - 5 4 . 5 ( 2 )
C ( l ) - C ( 8 ) - N ( 7 ) - C ( 6 )  4 6 . 2 ( 2 )
C ( 5 ) - C ( 6 ) - N ( 7 ) - C ( 8 )  - 4 6 . 8 ( 2 )
C ( 9 , 5 ' ) - C ( 5 ) - C ( 6 ) - N ( 7 )  5 6 . 1 ( 2 )
c ( i ) - c ( 9 , 5 ' ) - C ( 5 ) - c ( 6 )  6 1 . 9 ( 1 )
C ( 8 ) - C ( 1 ) - C ( 9 , 5 ' ) - C ( 5 )  6 0 . 8 ( 1 )
N ( 3 ' ) - C ( 4 ’ ) - C ( 9 , 5 ' ) - N ( i )  - 3 . 4 ( 2 )
C ( 4 ' ) - C ( 9 , 5 ’ ) - N ( 1 ’ ) - C ( 2 ' )  4 . 8 ( 2 )
C ( 9 , 5 ' ) - N ( 1 ' ) - C ( 2 ' ) - N ( 3 ' )  - 4 . 5 ( 2 )
N ( 1 ' ) - C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) - C ( 4 ' )  2 . 0 ( 2 )
C ( 2 ' ) - N ( 3 ' ) - C ( 4 ' ) - C ( 9 , 5 ' )  1 . 1 ( 2 )
TABLA 16-C
C( 8 - C ( l ) - N ( 9 ) - c ( 5 ) - 6 0 1 ( 3 )
C(1 - N ( 9 ) - C ( 5 ) - C ( 6 ) 61 4 ( 3 )
M( 9 - C ( 5 ) - C  ( 6 ) - C ( 7 ) - 5 7 6 ( 3 )
C( 5 - C ( 6 ) - C ( 7 ) - C ( 8 ) 52 2 ( 4 )
C( 6 - C ( 7 ) - C ( 8 ) - c ( i ) - 5 0 9(4)
C( 7 - C ( 8 ) - C ( 1 ) - N ( 9 ) 54 8 ( 4 )
C( 4 - C ( 5 ) - N ( 9 ) - C ( l ) -6 2 8(3)
C( 5 - N ( 9 ) - C ( I ) - C ( 2 ) 63 4 ( 3 )
N( 9 - C ( l ) - C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ' ) - 7 . 5 ( 3 )
C(1 - C ( 2 ) -c(3,5 ' ) - C ( 4 ) - 4 5 5 ( 3 )
C( 2 - C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ) - C ( 5 ) 46 3 ( 3 )
C( 3 5 ' ) - C ( 4 ) - C ( 5 ) - N ( 9 ) 6 . 3(3)
TABLA 16-D
C ( l ) - C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ' ) - C ( ' 0  - 2 7 . 5 ( 5 ) °
C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ' ) - C ( 4 ) - C ( 5 )  2 7 . 5 ( 5 )
C ( 3 , 5 ' ) - C ( t t ) - C ( 5 ) - N ( 6 )  - 5 3 . 4 ( 5 )
C ( 4 ) - C ( 5 ) - N ( 6 ) - C ( 1 )  7 7 . 6 ( 5 )
C ( 5 ) - N ( 6 ) - C ( 1 ) - C ( 2 )  - 7 7 . 6 ( 5 )
N ( 6 ) - C ( i ) - C ( 2 ) - C ( 3 , 5 ' )  5 3 . 4 ( 5 )
C ( 1 ) - C ( 7 ) - C ( 8 ) - C ( 5 )  0 . 0 ( 0 )
C ( 7 ) - C ( 8 ) - C ( 5 ) - N ( 6 )  2 6 . 5 ( 6 )
C ( 8 ) - C ( 5 ) - N ( 6 ) - C ( t )  - 4 3 . 2 ( 5 )
C ( 5 ) - N ( 6 ) - C ( 1 ) - C ( 7 )  4 3 . 2 ( 5 )
N ( 6 ) - C ( I ) - C ( 7 ) - C ( 8 )  - 2 6 . 5 ( 6 )
TABLA 17-A
a b c ab be ac. abc
N(1 ■ ) -  H. . . . 0 ( 1 )  ( i , y - 1 / 2 , i - f 1 / 2 ) 0 . 8 6 ( 9 ) 4 1 . 9 8 5 ( 5 ) 4 2 . 8 3 7 ( 7 ) 4 167(1) °
N ( 3 ' ) -  H . . . . N ( 6 ) ( x . y + 1 / 2 , E + t / Z ) 1 . 1 8 (8) 1 . 7 0 2 ( 5 ) 2 . 8 6 1 ( 8 ) 16 4 (1 )
TABLA 17-B
N ( 3 ' ) -  H . . . . N ( 7 ) ( x + 1 / 2 , y + 1 / 2 , z + l / 2 ) 0 . 9 3 ( 3 ) 1 . 9 2 ( 3 ) 2 . 8 3 1 ( 2 ) 16 6( 2 )
N(1 ' ) -  H. . . . 0 ( 1 )  ( x , y , - z + 1 ) 0 . 8 0 ( 3 ) 2 . 1 0 ( 3 ) 2 . 8 7 7 ( 2 ) 170(2 )
TABLA 17-C
M(9)—  H. . . . 0 ( 2 ) ( x , y  , z ) 1 . 0 3 (2) 1 . 6 4 ( 2 ) 2 . 6 4 9 ( 2 ) 1 6 5 ( 2 )
N ( r ) -  H . . . X ) ( l ) ( x + 1 , Ÿ , z + 2 ) 0 . 8 4 ( 2 ) 2 . 0 4 ( 2 ) 2 . 8 7 7 ( 2 ) 1 7 7 ( 2 )
0 ( 3 ) —  H. . . . N ( 3 ' )  ( x - 1 / 2 . Ç - H / 2 , z - 1 / 2 ) 1 . 1 0 ( 6 ) 1 . 8 5 ( 6 ) 2 . 9 1 8 ( 2 ) 164(4 )
0 ( 4 ) — - H. . . . 0 ( 2 ) ( x . y . z , ) 0 . 8 7 ( 9 ) 2 . 1 4 ( 9 ) 2 . 9 4 9 ( 3 ) 1 5 6 ( 8 )
0 ( 4 ) —  H, . . 0 ( l ) ( x + 3 / 2 . y + 1 / 2 , z + 3 / 2 ) 0 . 8 6 ( 1 ) 1 . 9 3 ( 1 ) 2 . 7 3 6 ( 3 ) 1 5 5 ( 1)
TABLA 1 7 -0
N ( 3 ' ) -  H . . . . N ( T )  ( x + l / 2 . y + 3 / 2 , z + 3 / 2 ) 0 . 9 3 ( 2 ) 1 . 9 7 ( 6 ) 2 . 9 0 6 ( 7 ) 176(1 )
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VI I . 1. -  Coi t i pueslo A: N , Me t  I I  t  r o p a n o - 3 ~ e 5 p i  r o - 5  ' - t  i o h i d a n t o i  na
E s t a  m o t é c u l a  e s t a  f o r m a d a  p o r  un a n i l  t o  de p i p e r i d i n a  c on  un g r u p o  
m e t i l o  u n i  do en su N y un a n i  1 l o  de  c i n c o  c a r b o n e s  que J u n t o  con e l  de plpe^ 
r i d i n a  f o r m a  un b i c î c l o  de p u e n t e  coni i in C - N- C,  y  un a n î l l o  de t  i ob  I d a n l o i  na 
s u b s t i t u i d o  en e l  c a r b o n o  C ( 3 , 5 ' )  o p u e s t o  en e l  a n i  H o  h e x a g o n a l  a l  â t omo N . 
Como c o n s e c u e n c i a  de e s t a  s u b s t i t u c i ô n  e t  c a r b o n o  C ( 3 , 5 ' )  es e s p i r â n i c o .
La l o n g i t u d  de l o s  e n l a c e s  y l a  m e d i d a  de l os  â n g u l o s  en l a  m o l é c u l a  
son l os  c o r r e s p o n d ! e n  t e s  a l  t i p o  de  e n l a c e s  q u e  s u s t e n t a n ,  y son  muy s i m i l a ­
r e s  a l o s  e n c o n t r a d o s  p o r  o t r o s  a u t o r e s  ( 3 6 ) q u e  a n t e r i o r m e n t e  ban t r a b a j a d o  
en compues t os  s i m i t a r e s .
De a c u e r d o  con  S c h e n k ,  Mac G i l l a v r y ,  S k o l n i t  y Laand ( 3 7 )  en l a  p s e ^  
d o t r o p i n a  y V o o r e n ,  Schenk  y Mac G i l l a v r y  ( 3 8 )  en e l  m o n o h i d r a t o  de n - c t o r o -  
t r o p a n o ,  l a  p o s i c i o n  de I g r u p o  CH^ u n i  do  a l  N p i p e r î d i n i c o  es e c u a t o r i a l .  Es ­
t a  p o s i c i ô n  e s t a  p r o b a b i e m e n t e  d e t e r m i n a d a  p o r  l a  i n f l u e n c i a  que s o b r e  e l l a  
pueden e j e r c e r  l a  p o s i c i ô n  de l o s  e n l a c e s  de h i d r ô g e n o  que e x i s t e n  e n t r e  mo- 
l é c u l a s  a d y a c e n t e s .  S i n emba r go  en un c o m p u e s t o  s e m e j a n t e  a e s t e ,  e l  t r o p a n o -  
3 , 5 ' - e s p i r o  h i d a n t o i n a  ( 3 9 ) ,  se h a b i a  e n c o n t r a d o  una p o s i c i ô n  a x i a l  p a r a  e l  
g r u p o  CHj .  Como en e l  p r é s e n t e  c o m p u e s t o  l a  p o s i c i ô n  d e l  CH^ es e c u a t o r i a l ,  
e l  p r o b l e m a  p l a n t e a d o  en e s t e  s e n t i  do q u e d a  s i n  r e s o l v e r .  Es p o s i b l e  que la 
s i t u a c i ô n  sea s o l a m e n t e  d e t e r m i n a d a  p o r  i n t e r a c c i ones e s t é r i c a s .
En e l  a n i  I l o  h e x a g o n a l ,  l o s  p a r a m è t r e s  de a s i i n e t r f a  de Dnax y N o r t o n
(4 0 )  son
T S '  ? - T 5 '  1 - 2
tsC = 3 . 6 ;  AC,  = 2 0 . 8 ;  AC -  49 .1
s 2 2
a s f  que e l  a n i l l o  de p i p e r i d i n a  a d o p t a  una c o n f o r m a c i ô n  de s i  l i a  muy d i s t o r -  
s i o n a d a  con  un p i a n o  de s i m e t r î a  d o m i n a n t e  qu e  pasa a p ro x i ma d a m e n t e  p o r  
C ( 3 , 5 ' )  y N ( 6 ) .  Las d e s v i a c i o n e s  de e s t o s  a t omos  del  p i a n o  m e d i o  c a i c u l a d o
TABLA 18-A
P i a n o  A:  C ( I ) , C ( 2 ) .  C { 4 ) , C(5)
0 . 0 5 0 9 X + 0 . 9 0 5 5 Y - 0 . 4 2 1 4 Z  = 1 .7 487
P i a n o  Bi C ( 1 )  , C ( 5 )  , C ( / )  , C( 8 )  
- 0 . 8 8 4 4 X + 0 . 4 0 7 9 Y - 0 . 22702 = - 1 . 7 4 5 9
P lanO C; H ( 1 ' ) , C ( 2 ’ ) . N ( 3 ' ) , C ( 4 - ) , C( 3 , 5 ’ ) 
- 0 . 1 5 2 0 X - O . 3515 Y - 0 . 92382 - - 2 . 9 2 1 0
Atom o A B C
C(1) - 0 . 0 1 8 ( 7 ) - 0 . 0 0 6 ( 7 ) 0 . 6 1 4 ( 8 )
C(2 ) 0 . 0 1 6 ( 7 ) 1 . 0 2 5 ( 7 )
c ( 3 , 5 ' ) 0 . 3 7 1 ( 7 ) - 0 . 0 7 3 ( 7 )
C(4) 0 . 0 2 1 ( 8 ) - 1 . 5 3 1 ( 7 )
C(5) 0 . 0 2 2 ( 8 ) 0 . 0 0 5 ( 7 ) - 1 . 6 6 8 ( 7 )
N(6) - 0 . 9 0 4 ( 6 ) - 0 . 6 8 2 ( 5 ) - 0 . 6 5 1 ( 6 )
C(7 ) 1 . 3 2 9 ( 8 ) 0 . 0 1 2 ( 8 ) 0 . 1 9 4 ( 8 )
C(8) 1 . 3 4 5 ( 7 ) - 0 . 0 1 1 ( 8 ) - 1 . 3 2 0 ( 8 )
C{9) - 1 . 3 1 8 ( 9 ) - 0 . 9 9 2 ( 9 )
N(1 ' ) 0 . 0 5 7 ( 6 )
c ( 2 ' ) - 0 . 0 4 9 ( 7 )
N ( 3 ’ ) - 0 . 0 0 4 ( 6 )
C ( 4 ' ) 0 . 0 5 2 ( 7 )
0 ( 1 ) 0 . 1 6 4 ( 5 )
s ( 1 ) - 0 . 2 2 4 ( 2 )
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p a r a  l os  o t r o s  c u a t r o  â t omos  d e l  a n i l l o  son  0 .371  y - 0 . 9 0 4  h  r e s p e c t  i v a m e n t e , 
T a b l a  l 8 .  Coniparando e s t o s  d e s p I a z a m i e n t o s  con l o s  que se dan en b i b l i o g r a -  
f f a  p a r a  e l  N - m e t i l  t r o p a n o - 3 - e s p i r o - 5 ' - h i d a n t o i n a  que  son p a r a  l o s  â tomos 
c o r r e s p o n d i e n t e s  0 . 5 3 8  y  - 0 . 8 0 8  4 ,  puede v e r s e  que en e l  p r é s e n t e  c o m p ue s t o  
es d i g n o  de t e n e r  en c u e n t a  p o r  un l a d o  e l  a p l a n a m i e n t o  de C ( l ) ,  C ( 2 ) ,  C ( 3 , 5 ’ ) 
C(4)  y C(5)  y p o r  o t r o  e l  o p u e s t o  l e v a n t a m i e n t o .  E s t os  i n c r e m e n t o s  en l a  de -  
f o r m a c i ô n  pueden s e r  d e b i d o s  a l a  d i f e t e n t e  p o s i c i ô n  d e l  a n i l l o  de t i o h i d a n -  
t o i n a  un i  do a l  C ( 3 . 5 ' )  pues  en e l  p r é s e n t e  compues to  e l  a n i l l o  r é s u l t a  g i r a -
do l 8 0 "  con r e s o e c t o  a l a  p o s i c i ô n  que t e n  Ta en e l  o t r o  c om p u es t o .
E s t a s  i n t e r a c c l o n e s  se ponen de m a n i f i e s t o  en e l  v a l o r  de l a  d i s t a n -  
c i a  n o - e n l a z a n t e  e n t r e  0 ( 1 )  y C(8)  p o r  un l a d o  y 0 ( 1 ) . . . C ( 7 )  p o r  o t r o ,  con 
v a l o r e s  de 3 . 2 32  y 3 . 1 5 7  4 r e s p e c t ( v a m e n t e .
El  a n i l l o  de c i n c o  mi embros  d e l  b i c i c l o  p r é s e n t a  una c o n f o r m a c i ô n  de 
s o b r e  en N con v a l o r e s  de  l o s  p a r â m e t r o s  de A l t o n a ,  G e i s e  y Romers ( 2 )  de
A -  4 0 . 8 7  ()i^ = 4 6 . 5 3
La d e s v i a c i ô n  d e l  N d e I  p i a n o  me d i o  c a i c u l a d o  p a r a  C ( l ) ,  C ( 5 ) ,  C ( 7 )  y  C(8)  
es de - 0 . 6 8 2  4.
Las m ^ n  i t  udes de â n g u l o s  de V a l e n c i a  y e n l a c e s  en l a  ( i o h  i d a n t o i n a
p r e s e n t a n  a l g u n a s  d i f e r e n c î a s  con l o s  v a l o r e s  dados p o r  W a l k e r ,  F o l  t i n g  y
H e r r i t  ( 4 l )  en l a  2 - 1 i o h i d a n  t o i n a , y S ( l )  y 0 ( 1 )  e s t â n  s i g n i f i c a t i v a m e n t e  
d e s v i a d o s  de I  p i a n o  m e d i o  de l o s  c i n c o  â tomos d e l  a n i l l o .  E s t a s  d i f e r e n c î a s  
pueden s e r  d e b i d a s  a l  q r a n  tamano  d e l  r e s t o  de l a  m o l é c u l a  u n i d a  p o r  e l  â t ( )  
mo e s p i r â n i c o  C ( 3 , 5 ' ) -
La F i g u r a  8 m u e s t r a  una p r o y e c c i ô n  de l a  m o l é c u l a  a i s l a d a  y  l a  F i g u ­
r a  9 e l  e m p a q u e t a m î e n t o  de l a s  c u a t r o  m o l é r u l a s  en l a  c e l d i l l a  u n i d a d .
Hay dos e n l a c e s  de h i d r ô g e n o  c r i s t a l o g r â f i c a m e n t e  I n d e p e n d i e n t e s  :
1 0 2
N ( f ) - H . . . 0 ( 1 ) ( x ,  - 1 / 2 + y ,  1 / 2 - z )  = 2 . 8 3 7 ( 7 )  4  y
N ( 3 ' ) ' H . . . N ( 6 ) ( x ,  I / 2 + y ,  1 / 2 - z )  -  2 . 8 6 1 ( 8 )  4
La g e o m e t r i a  de e s t o s  e n l a c e s  se resume en l a  T a b l a  17.  No hay c o n t a c t o s  me^









V 1 1 . 2 . -  Compue s t o  6 : 3 , 7 - 0 i m e t i 1 - 3 , 7 - d i a z a b l c l c l o | 3 , 3 , l | n o n a n p - g - e s p i  r o - 5 ' -
h i  d a n t o i  n a .
La m o l é c u l a  de e s t e  c om pues t o  cons t a  de dos a n i l l o s  de p i p e r i d i n a  con 
un g r u p o  CH^ e n l a z a d o  a cada N. Los dos a n î l l o s  e s t â n  u n i d o s  p o r  un p u e n t e  
C-C-C comûn c uy o  a t omo  c e n t r a l  es e l  C e s p i r â n i c o  en e l  que  e s t a  s u b s t i t u i d o  
e l  a n i l l o  de h i d a n t o i n a .
El  a n i l l o  b î c i c l o n o n a n o  p r é s e n t a  una s i m e t r C a  a p r o x i m a d a  m (un p i a n o  
de s i m e t r î a  d é f i n i  do p o r  C ( l O ) ,  N (3 )  , C ( 9 , 5 ' ) ,  N ( 7 )  y  C ( l l ) )  que  s e pone de 
m a n i f i e s t o  en l a s  d i s t a n c i a s  a e s t e  p i a n o  de c ad a  p a r  p s e u d o s i m e t r i c o  de â to  
mos que son muy p a r e c i d a s .
Las d i s t a n c i a s  de e n l a c e  no p r e s e n t a n  n i n q u n a  anomal  f a .  l o s  C-C p r e ­
s e n t a n  l o s  v a l o r e s  c o r r e s p o n d i e n t e s  a e n l a c e s  s p ^ - s p ^  y  l a s  d i s t a n c i a s  en l a  
h i d a n t o i n a  e s t â n  en p e r f e c t o  a c u e r d o  con  l a s  e n c o n t r a d a s  en l a  b i b l i o g r a f î a  
p a r a  e s t e  a n i l l o  ( 3 6 ) .
En l a  c o n f o r m a c i ô n  d e l  b i c i c l o  e s t â n  r e l a c i o n a d a s  t as  i n t e r a c c l o n e s  
e s t é r i c a s .
Los p a r â m e t r o s  de a s i m e t r f a
a n i l l o  I = l . l ? ;  A C ^ ' ^ ' S "  = 6 . 3 8 ;  A C ^ ' ^  -  l ' i . R S
q C  ' 1 - q  C  ' C-Ji
a n i l l o  I I  A C ^ ' 3  -  0 . 3 7 :  AC^ = 4 . 7 1 ;  AC '  = 10 .2
ponen de m a n i f i e s t o  que l o s  dos a n i l l o s  de p i p e r i d i n a  t i e n e n  una c o n f o r m a c i ô n
de s i  l i a  d i s  t o r s i o n a d a .  Las d e s v i a c i o n e s  de l o s  â tomos  M(7)  y C ( 9 , 5 ' )  a I p i a ­
no me d i o  a t r a v é s  de l os  â tomos C ( 1 ) ,  C ( 5 ) ,  C (6 )  y  C(8 )  son 0 . 5 ? 9  y  - 0 . 7 6 5
Los d e s p l a z a m i e n t o s  de N (3 )  y  C ( 9 , 5 ' )  de I p i a n o  que p a s a  p o r  l os  â t o
mos C ( l ) ,  C ( 2 ) ,  C (4 )  y C (5 )  son  0 . 5 9 3  y - 0 . 7 8 6  )( r e s p e c t  i v amente  ( T a b l a  19 ) .
En c o n s e c u e n c i a ,  l a  p a r t e  d e l  b i c i c l o  f o r m a d a  p o r  l os  â tomos C ( l ) ,  C ( ’/ ) ,  N ( 3 )  ,
TABLA 1 9
P t a n o  1 : O . 9 7 6 X + O . 1 4 2 Y 4 0 . 1642 = 1 2 . 6 1 4
C ( l ) * 0 . 0 0 6 C ( 8 ) * - 0 . 0 0 6
C ( 5 ) * - 0 . 0 0 6 N ( 7 ) - 0 . 5 3 0
C ( 6 ) * 0 . 0 0 6 C ( 9 . 5 ’ ) 0 . 7 6 6
PI  ano 1 1 : - 0 . 384X+0 .652V - 0 . 6 5 4 2  = - 7 .5 01
C ( l ) * 0 . 0 0 2 C ( 5 ) * - 0 . 0 0 2
C ( 2 ) A - 0 . 0 0 2 N ( 3 ) 0 . 5 9 2
C ( 4 ) * 0 . 0 0 2 C ( 9 . 5 ' ) - 0 . 7 8 6
P I a n o  111 : - 0 . 2 7 6 X + 0 . 6 3 7 Y + 0 . 7 1 9 7  = 3 . 9 8 5
N ( D * - 0 . 0 2 8 0 ( 1 ) 0 . 0 6 0
0 ( 2 ) * 0 . 0 1 9 0 ( 2 ) - 0 . 0 3 6
N ( 3 ) * - 0 . 0 0 0 N ( 3 ) 0 . 1 9 3
0 ( 4 ) * - 0 . 0 1 5 N ( 7 ) 0 . 1 9 6
0 ( 9 . 5 ' ) * 0 . 0 2 4 c ( 1 0 ) 0 . 2 5 4
C (11 ) 0 . 2 3 0
P i a n o  de p se u d o s  i mine t  r î a
N ( 3 ) * - 0 . 0 0 4 C ( 6 ) 1 . 2 3 7
N ( 7 ) * 0 . 0 0 3 C ( 8 ) - 1 . 2 2 8
0 ( 9 , 5 ’ ) * 0 . 0 0 0 N ( l ' ) 0 . 0 0 8
C ( 1 0 ) * 0 . 0 0 2 C ( 2 ' ) 0 . 1 4 1
0 ( 1 1 ) * - 0 . 0 0 1 N ( 3 ‘ ) 0 . 1 2 9
0 ( 1 ) - 1 . 2 2 3 C (4> ) 0 . 0 3 2
0 ( 2 ) - 1 . 2 2 0 0 ( 1 ) 0 . 2 4 6
0 ( 4 ) 1 . 2 1 5 0 ( 7 ) - 0 . 0 0 2
0 ( 5 ) 1 . 2 2 3
P t a n g  1 V : O . 5 5 OX+O.716Y - 0 . 4 2 9 2  = 4.  890
C ( 1 ) * 0 . 0 0 0 0 ( 2 )  -1 . 2 9 5 N ( 7 ) 1 . 443
C ( 5 ) * 0 . 0 0 0 N (3 )  -1 . 4 3 0 0 ( 8 ) 1 .2 4 6
C ( 9 , 5 ' ) * 0 . 0 0 0 0 ( 4 )  -1 .291 0 ( 1 0 ) - 2 . 6 7 3
0 ( 6 )  1 . 262 0 ( 1 1 ) 2 . 771
D e s v i a c i ô n  s t a n d a r d  m e d i a :  0 . 0 0 2
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C ( 4 ) ,  C (5 )  y C ( 1 ) ,  C ( 5 ) ,  C ( 6 ) ,  N (7 )  son mas p l a n a s  que  l a s  p a r t e s  o p u e s t a s  
en ambos a n i l l o s .  E s t e  a p l a n a m i e n t o  de l o s  a n i l l o s  de p i p e r i d i n a  se  m u e s t r a  
t a m b i é n  p o r  l a s  d e s v i a c i o n e s  de l o s  a tomos c on  r e l a c i o n  a I p i a n o  a t r a v é s  
de C ( l ) ,  C ( 9 , 5 ' ) ,  C ( 5 ) .  S i  l a  s i  I l a  f u e r a  de c o n f o r m a c i ô n  i d e a l  l o s  d e s p l a -  
z a m i e n t o s  de l o s  a tomos  N ( 3 )  y N (7 )  s e r i a n  i q u a l e s  a l o s  d e s p l a z a m i e n t o s  de 
C ( 2 ) ,  C ( 4 ) ,  C(6 )  y C ( 8 ) ,  m i e n t r a s  qu e  en r e a l  I dad l a s  d e s v i a c i o n e s  de N (3 )  
y N ( 7 ) : - I . 430 y  1 . 4 4 3  A son  mSs g r a n d e s  que l o s  d e s p 1a z a m i e n t o s  de C ( 2 ) ,  
C ( 4 ) ,  C (6 )  y C ( 8 ) :  - 1 . 2 9 5 ,  - 1 . 2 9 1 ,  1 . 2 6 2  y 1 . 2 4 6  A.  E s t a  d e f o r m a c i ô n  es de -
b i d a  a l a  i n t e r a c c i o n  e n t r e  N ( 3 )  y N ( 7 )  qu e  se  po n e  de m a n i f i e s t o  en l a  d i s^
t a n c i a  no  e n l a z a n t e  N ( 3 ) . . . N ( 7 )  de 2 . 8 7 3  A y en  l o s  v a l o r e s  de l o s  a n q u l o s
C ( 2 ) - C ( 1 ) - C (8 )  y C ( 4 ) - C ( 5 ) - C (6 )  de 1 1 2 . 6  y  1 1 3 . 2 ”  r e s p e c t ! v a m e n t e .  E s t o s  va
l o r e s  d i f i e r e n  de l o s  que  t e n d r f a n  s i  s e  t u v i e r a  una c o n f o r m a c i ô n  s i  1 I a ­
s i  I l a  i d e a l  ( l a  d i s t a n c i a  N ( 3 ) . . . N ( 7 )  d e b e r f a  s e r  2 . 3 8  A ) .
En l a  F i g u r a  10 se  m u e s t r a  una  p r o y e c c i ô n  de l a  m o l é c u l a  y e l  empa-  
q u e t a m i e n t o  de l a s  m o l é c u l a s  en e l  c r i s t a l  se ve  en l a  F i g u r a  11.  Los â t o ­
mos N ( l ’ ) y N ( 3 ' )  d e l  a n i l l o  de h i d a n t o i n a  son  l o s  d o n o r e s  en l o s  dos puen 
t e s  de h i d r ô g e n o  de l o s  c u a l e s  f o r m a n  p a r t e ,  uno  con  e l  0 ( 1 )  d e l  a n i l l o  
de h i d a n t o i n a  y  e l  o t r o  con  e l  N (7 )  del  a n i l l o  p i p e r î d i n i c o .  E x i s t e  una 
i n t e r a c c i 6 n  e n t r e  N ( 3 ' )  y N (3 )  e x p r e s a d a  p o r  l a  d i s t a n c i a  e n t r e  e s t o s  âtomos 
de 3 . 0 5 3 ( 2 ) A a l g o  c o r t a . p e r o  no puede  s e r  p u e n t e  de h i d r ô g e n o  y a  que e l  v a ­
l o r  d e l  â n g u l o  N ( 3 ' ) - H ( 3 ' ) . . . N ( 3 )  es de 1 1 4 . 7 ” .
La g e o m e t r i a  de l o s  p u e n t e s  de h i d r ô g e n o  e s t a  dada en l a  T a b l a  I 7. 
Las r e s t a n t e s  d i s t a n c i a s  i n t e r m o l e c u 1 a r e s  co r r e s p o n d e n  a i n t e r a c c l o n e s  de 
van d e r  Waa1 s .
! '  A
f i g u r a  10






V n .3  ■ ■ Compues to  C: N - ( $ - h i d r o x i p r o p i  1) g r a n a t a n o - 3 - e s p î  r o - 5 ' - h i d a  n t o ! n  a
monoh t d r a t a d a .
La m o l é c u l a  de e s t e  compues t o  c o n s t a  de dos a n î l l o s  de p i p e r i d i n a ;  
l os  dos a n i 1 l o s  e s t â n  u n i d o s  e n t r e  s f  p o r  un p u e n t e  C-N-C comun,  en cuyo  
â tomo c e n t r a l  N e s t a  s u b s t i t u i d o  e l  g r u p o  h î d r o x î p r o p i 1.
El  b i c i c l o  | 3 , 3 , l |  nonano p r é s e n t a  un p i a n o  de p s e u d o - s ( m e t r i a ,  ya 
que s i  se c omparan  l a s  d i s t a n c i a s  o p u e s t a s  en e l  b i c i c l o  T a b l a  20,  se obser^ 
va que son  s e m e j a n t e s .  E s t e  p i a n o  p a s a  p o r  l o s  â tomos  C ( 3 , 5 ' ) ,  N (9 )  y C(7)  
y t am b i é n  I as  d i s t a n c i a s  de l os  âtomos s î t u a d o s  a cada  l a d o  de l  p i a n o  de 
p s e u d o r r o t a c i ô n  son  p a r e c i d a s .
En e s t e  p i a n o  e s t a  c o n t e n î d o  e l  a n î l l o  de h i d a n t o i n a  p e r o  no e l  g r ^  
po h i d r o x î p r o p i 1. Segun d i v e r s e s  i n v e s t i g a d o r e s  ( B r o w n ,  Eg l i n  t o n ,  M a r t i n ,  
P a r k e r  y  5 i n ) ( 4 4)  y  (Webb y B ec k er )  ( 6 ) ,  l o s  c o m p ue s t o s  p e r t e n e c î e n t e s  a l  
s i s t e m a  | 3 , 3 , l | n o n a n o ,  c on  t od os  l o s  p u e n t e s  de t r è s  â tomos de c a r b o n o  saLu 
r a d o s ,  a d o p t a n  l a  c o n f o r m a c i ô n  de d o b l e  s i  l i a .  P a r a  a u m e n t a r  l a  d i s t a n c i a  
no e n l a z a n t e  C ( 3 ) . . . C ( 7 ) ,  l os  a n î l l o s  c i c l o e x a n o s  deben e s t e r  d i s t î n t a m e n t e  
a p l a n a d o s  y  l o s  â n g u l o s  de V a l e n c i a  en C ( 2 ) ,  C ( 3 ) ,  C ( 4 ) ,  C ( 6 ) ,  C(7)  y C(8)  
con v a l o r e s  b a s t a n t e  ma yo r es  que l os  c o r r e s p o n d i e n t e s  t e t r a h é d r t c o s . Por  
o t r o  l a d o ,  Tamura y  S im ( 8 )  e n c o n t r a r o n  una c o n f o r m a c i ô n  b o t e - s î l l a  en 9 -  
Renzoî  1 " 3 a i ' b r o m o " 2 B - h  î d r o x  i “ 9 ” 3?ab i c i c 1 o | 3 » 3 » I | n o n a n o , y  c o n s î d e r a r o n  e s ­
t a  m o l é c u l a  como m o d e l o  de c o n f o r m a c i ô n  b o t e - s î l l a  d e l  b i c i c l o  | 3 , 3 , I | n o n a -  
n o - 9 “ o n a ,  ya que  l a  d i s t a n c i a  C ( 3 ) . . . N ( 9 )  e n c o n t  r a da  p o r  e l l o s  es i de n t  i ca 
a l a  e s t i m a d a  p o r  Webb y B e c k e r  ( 2 . 9 b  & ) .  En e l  N - ( R - h i d r o x i e t i I ) g r a n a l a n o -  
3 ~ e s p î r o " 5 ' " h i d a n t o i n a  ( 4 5 )  e l  b i c i c l o  a d o p t a  t a m b i é n  l a  c o n f o r m a c i ô n  b o t e -  
s i 1 1a  a p l a n a d a .
En e l  p r é s e n t é  compues to  e l  a n i l l o  de p i p e r i d i n a  que I l e v a  un i do 
e l  g r u p o  h i d a n t o i n a  p r é s e n t a  una c o n f o r m a c i ô n  de b o t e ,  ya que l a s  d i s t a n c i a s  
de l os  â t omos  N ( 9 )  y C ( 3 , 5 ’ ) a l  p i a n o  me d io  a t  r a v e s  de l o s  âtomos C ( l ) ,
/ H
TABLA 20
P i a n o  I :  C ( 3 , 5 ’ ) , N { 1 ' ) , C( 2 ’ ) , N ( 3 ’ ) , C ( A ■)
- 0 . L 8 4 5 X - 0 . 7 7 4 7 Y - 0 . 4 0 6 4 Z  = -6 .1 ,857
P i a n o  11;  C ( I ) ,C ( 2 )  , C ( I f )  , C ( 5 )
0 . 7 8 I 3 X - 0 . 2 I 8 I , Y - 0 . 58662 = - 0 . 6 5 9 1
P i a n o  I I I :  C ( I ) , C ( 5 ) , C ( 6 ) , C (8 )
- O. O287 X+ O. 673B Y- O. 8802Z  = - 3 - 2 9 8 2  
P M n o  I V :  C (3 . S ' ; ,  C t 7 ) , W ( 9 )
0 50TIX + 0, 7 7/ ^  Y T c .3 9 < î  ? % 6 .4  75 /
Atomo I I I I t I I V
e u ) - 0 . 0 0 3 0 . 0 0 8 1 2 6 6
C(2) 0 . 0 0 3 - 1 . 613 3 . 2 8 0
C ( 3 , 5 ' ) - 0 . 0 0 2 0 . 5 6 8 - 1 . 8 0 8 0 0 0 0
C( ' i ) - 0 . 0 0 3 - 1 . 6 35 - 3 . 2 5 7
6 ( 5 ) 0 . 003 - 0 . 0 0 8 -3.  2 5 2
C( 6) - 1 - 3 9 7 0 . 0 1 0 0  0 0 0
C(7) - 2 . 1 9 6 - 0 . 6 2 2 3 . 2 7 0
C(8 ) - 1 .621 - 0 . 0 0 9 0 . 0 0 0
N ( 9 ) 0 . 0 0 8 0 . 7 3 5 0 . 7 1 6 - 0 . 0 0  7
N ( l ' ) - 0 . 0 0 6 0 .  0 0 6
C ( 2 ' ) 0 . 0 1 0 0 oÇO
N ( 3 ' ) - 0 . 0 0 9 0. 0 2 5 '
C ( 6 ' ) 0 . 0 0 6 - 0  0 13
0 ( 1) 0 . 0 2 6 O . o U b
0 ( 2 )
CUo)
C ( U )
0 . 0 0 5 - 0 . 0 0 6 0 0 2 3
0 . 5 0 5
C U 2 ) o : i5 < o
DesV i ac i ôn s t a n d a r d m e d i a :  = 0 . 0 0 3
R I S I J O T E C A
112
C ( 2 ) ,  C ( 4 ) ,  C(5)  s on  0 . 7 3 5  y 0 . 5 6 8  A r e s p e c t î v am en t e .  P o r  t a n t o  l a  p a r t e  d e l  
b i c i c l o  C ( l ) ,  C ( 2 ) ,  C ( 4 ) ,  C ( 5 ) ,  N ( 9 )  p r é s e n t a  una c o n f o r m a c i ô n  s e m e j a n t e  a 
l a  de b o t e  i d e a l ,  m i e n t r a s  que l a  p a r t e  C ( l ) ,  C ( 2 ) ,  C ( 4 ) ,  C ( 5 ) ,  C ( 3 , 5 ' )  es l a  
a l g o  a p l a n a d a ,  p e r o  un  p oc o  menos q u e  en e l  N - ( p - h i d r o x i e t i 1) g r a n a t a n o - j -  
e s p i r O " 5 ' “ h i d a n t o i n a . Los a n q u l o s  de V a l e n c i a  con v e r t i c e s  en C ( 2 ) ,  C ( 3 , 5 ' )  
y C(4)  son  ( 1 1 4 . 1 , 1 1 1 . 2  y 1 1 4 . 6 *  r e s p e c t  I v a m e n t e )  b a s t a n t e  mayores  que l os  
c o r r e s p o n d ! e n t e s  v a l o r e s  t e t r a h e d r i c o s , m i e n t r a s  que l o s  v a l o r e s  de l o s  ângu­
l os  en C ( l ) ,  N ( 9 ) y  C ( 5 )  ( l l O . O ,  1 1 0 . 0  y  109.5 ' "  r e s p e c t  i v am en te )  e s t â n  mas 
c e r c a  de l o s  t e t r a h e d r i c o s .
El  o t r o  a n i l l o  de p i p e r i d i n a  t i e n e  c o n f o r m a c i ô n  s i  I l a ;  l os  d e s p l a z a ­
m i e n t o s  de N(9 )  y  C ( 7 )  a p a r t i r  d e l  p i a n o  m e d i o  C ( 1 ) ,  C { 8 ) ,  C ( 5 ) ,  C ( 6 ) ,  son 
0 . 714  y - 0 . 6 2 2  A.  E s t o s  v a l o r e s  se a c e r c a n  a I c o r r e s p o n d ! e n t e  a una s i  l i a  
i d e a l  (0 . 7 3  A) p o r  l o  t a n t o  e s t a  p o c o  d I s t o r s i o n a d a ,
Las d e f o r m a c i o n e s  de l o s  dos a n i l  los de p i p e r i d i n a  se ponen de man i -  
f i e s t o  en l os  v a l o r e s  de  l o s  p a r â m e t r o s  de as i met  r  Ta de Duax y N o r t o n .  En e l  
b o t e ,  d i c h o s  p a r â m e t r o s  son
T 5 '  1 - 2
A C ^ ' >  = 0 . 9 2  AC^ = 3 .51
y en e l  a n i l l o  con  c o n f o r m a t i o n  He s i  I l a
AC^ = 1 . 9 2 ; AC^"® = 2 . 5 6 ; A C g ' ^  = 9 . 1 8
La c o n f o r m a c i ô n  s i I l a - b o t e  d e l  b i c i c l o  es p r e f e r i d a  en e s t e  c a so  de -  
b i do a l  v o l u m i n o s o  s u b s t î t u y e n t e  en C ( 3 , 5 ' )  Y e I  a p l a n a m i e n t o  d e l  b o t e  es 
d e b i d o  a l a  î n l e r a c c i ô n  N ( 9 ) - H . . . 0 ( 2 )  que supone una d i s t a n c i a  de e n l a c e  de 
h i d r ô g e n o  un p o c o  c o r  t a .  La d i s t a n c i a  N ( 9 ) . . . C ( 3 , 5 ' )  es 2 . 6 7 2  A,  s e m e j a n t e  
a l a  e n c o n t r a d a  en e l  N - ( B “ h i d r o x i e t i I ) q r a n a t a n o - 3 " c s p î r o - 5 ' “ b i d a n t o î n a  y 
p o r  t a n t o  un p o c o  mâs l a r g a  que l a  c o r r e s p o n d i e n t e  d i s t a n c i a  en e l  b o t e  
i d e a l  ( 2 . 5 6 )  ( W e l l  y B e c k e r )  (6 )  d e b i d o  a l  a p l a n a m i e n t o  d e l  b o t e .
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1 . 3 5  d i s t a n c i a s  y  ângu l os  de e n l a c e  en c l  b i c i c l o  e s t â n  de acu er do  con 
l as dadas en l a  b i b l l o g r a f T a ,  en cambio en e l  a n i l l o  de l a  h i d a n t o i n a  se obser
va un a c o r l a m i e n t o  en los en l aces  N ( 3 ’ ) - C ( 2 ' )  y N ( 3 ' ) - C ( 4 ' )  a l a  vez que un 
aumento de l as  d i s t a n c i a s  C ( 2 ' ) - 0 ( l )  y C ( 4 M - 0 ( 2 ) ,
Estos  da tos  re ve la n  que se t r a t a  de una e s t r u c t u r a  l ô n i c a  " z w l t  t e r i o n "  
o r i g î n a d a  p o r  l a t r a n s f e n c î a  p r o t ô n i c a  de l  g r up o  â c i d o  N ( 3 ' ) - H  a l  âtomo N(9)  
b â s i c o  p i p e r î d i n i c o .  En e s t a  c o n s t i t u c i ô n  l ô n i c a  e x i s t e  un s i s t ema a n i ô n î c o  r ^  
sonante (O C N - C O) , y se es tab i I i za t a n t o  p o r  e l  e n l a c e  i n t r a  
m o l e c u l a r  ( g ) - H . . . 0 ( 2 ) ,  como po r  l a  e x i s t e n c i a  de una m o lé c u l a  de agua que 
se une por  e n la c e s  de h i d r ôg e no  con ox fg e no s  h î d a n t o î n i c o s  de dos mo lé cu l as  
vec i nas ( 46 ) .
También e l  atomo 0 ( 2 )  forma p a r t e  de o t r o  e n la ce  de h i d r ô g e n o ,  pe ro
t a  vez ac tuando  como a c e p t o r ,  s i e n d o  e l  donador  e l  o x f geno  deI  aqua de h î d r a t ^
d o n  0 ( 4 ) ,  que también es donador  en e l  e n l a c e  con e l  0 ( l )  de la h i d a n t o i n a  de 
l a m o lé c u l a  v e c i n a .  0 sea que todos l os  âtomos de o x f g en o ,  excep te  e l  0 ( 3 ) ,  
forman p a r t e  de dos en laces  de h i d r ô g e n o .  Los r e s t a n t e s  c o n t ac t os  son debidos 
a f u e r za s  de van de r  Waals.
La g e o m e t r î a  de todos es tos  e n la c e s  de h i d r ô g e n o  se dan en Tab l a  17.
El  g r u p o  h i d r o x î p r o p i 1 e s ta  uni  do a l  N(9)  en p o s i c i ô n  a x i a l ,  l o  mismo 
que o c u r r e  en e I  c f t a d o  N - ( 6 “ h I d r o x i p r o p  i I ) q r a n a t a n o * 3 ” e s p i r o - 5 ' -h  I dan t o i n a .
En l a F i g u r a  12 se dâ una p r o y e c c i ô n  de l a m o lé c u l a  y en l a  F i g u r a  13» 
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VI I r » .  “  Co m p ue s t o  D: N-Met  t 11 r o p a n o - 3 ~<^sp< r q ; * ^  %j]ni  r U q o l o n a
Como se d t j o  a n t e r i o r m e n t e ,  l os c r i s  t a  l es  He e s t e  c om pu es t o  p o d i a n  
p e r t e n e c e r  a 1 g r u p o  e s p a c t a l  r o m b i c o  Puma c e n t  r i  co  o  a 1 PnaZ^no c e n t r o s i m e -  
t r i c o .  El  t e s t  de c e n t  r o  de s î m e t r f a  s u g ( e r e  e l  g r u p o  c e n t  r o s ( m e t  r ( co 
( T a b l a  / ) •  En e s t e  g r u p o  l a  mu 11 i p 1i c i  dad de l o s  p u n t o s  é q u i v a l e n t e s  es 8,  
en p o s i c i o n  g e n e r a l ,  p e r o  como e l  c o n t e n î d o  de l a  c e l d i l l a  u n î d a d  es de ^ 
m o l é c u l a s ,  es n e c e s a r î o  c o n s i d é r â t  que  es t a n  s i t u a d a s  en p o s i c i o n  e s p e c i a l ,  
de mu 11 1p 1 i c i d a d  b . E s ta  p o s i c i ô n  e s p e c i a l  puede  s e r  un p i a n o  o c e n t r e  de s i  
m e t r f a .  Como l a  m o l é c u l a  posee  un p i a n o  de s i m e t r f a ,  e s t e  s e  s i t u a  s o b r e  e l  
p i a n o  de s i m e t r î a  c r  i s t a  l oq  r â f  i co  p e r p e n d i c u l a r  al  eje b  Ço pO^ (c i c> n( ?5  ^  
y ^  , p o r  t a n t o  e l  a n i l l o  de i m i d a z o l o n a  y t es  â tomos N (6 )  y C(9 )  es t a  ran sj_ 
t u a d o s  en e s t e  p i a n o  y  t e n d r â n  cada uno de e l l o s  m u l t i p i i c i d a d  ^ . Los r e s t a q  
t e s  âtomos C ( 1 ) , C (2 )  , C ( f | )  , C ( 5 ) ,  C (? )  y C(8 )  como no e s t â n  en e l  p i a n o  de 
s i m e t r î a  se s î t u a n  en p o s i c i o n  g e n e r a l  y t î e n e n  m u 1 1 i p 1î c i d a d  8.  El  a n i l l o  
de î m i d a z o l o n a  es p o r  cons i g u i  e n t e  c o m p l e t a m e n t e  p i a n o  y l a s  d i s t a n c i a s  en 
é l  e s t â n  en c o m p l e t o  a c u e r d o  con l as  e n c o n t r a d a s  p o r  M a r l î n e z  C a r r e r a  en e l
i m i d a z o l  ( 4 ? ) .
El  a n i l l o  de p i p e r i d i n a  a d o p t a  una c o n f o r m a c i ô n  de s i  l i a  a p l a n a d a .
Las d e s v i a c i o n e s  de l os  â tomos  C ( 3 , 5 * )  y N (6 )  d e l  p i a n o  m e d i o  a t r a v é s  de l os  
â to mos  r e s t a n t e s  s on :  0 . 3 5 9  y  - 0 . 8 8 0  Â r e s p e c t i v a m e n t e .  El  a p l a n a m i e n t o  de l a  
p a r t e  C ( l ) ,  C ( 2 ) ,  C ( 3 , 5 ’ ) ,  C (4 )  y C(5)  de l a  s i  l i a  y e l  o p u e s t o  l e v a n t a m i e n t o  
son  a p r e c î a b 1emente  mayores  que en l os  a n l e r l o r e s  compues t os y es t o p o d r î a  s e r  
d e S i d o  a l a  p o s i c i ô n  e c u a t o r i a l  de l  g r u p o  CH^ y a i n l e r n c c i ones e s t é r i  cas con 
e l  g r u p o  C=0 ya que l a s  d i s t a n c i a s  no en I a z a n t e s  C ( 7 ) - . . 0  y C ( 8 ) . . . 0  son de 
3 . 1 6 7  %. Dado que l a  m o l é c u l a  t i e n e  un p i a n o  de s i m e t r î a ,  e 1 a n i l l o  de P i pGrj_ 
d î n a  no t i e n e  mâs d e f o r m a c i ô n  que l a i nd i cada a n t e r i o r m e n t e  s i n  e x i s t i r  o l r a  
d i s t o r s i o n .  E f e c 1 1 v a m e n t e , l o s  p a r a m è t r e s  de a s i m e t r f a  de Duax y N o r t o n  dan 
l o s  v a l o r e s  c o r r e s p o n d i e n t e s  a e s t a  s i m e t r î a :
TABLA 2 \
P i an o I :  N ( 6 )  , C ( 9 )  C ( 3 , 5 ’ ) , N ( 1 ' ) ,  C (2 ' ) ,  N (3 ' ) C (' i  ' ) 0 ( t  )
Y -  6 . 2 7 1 3
P I ano I I :  C ( t )  , C ( 2 )  , C ( I | )  , C ( 5 )
0 . Ü8 3 3 X - 0 . 11690Z = - 0 . 7 7 9 7
P 1 ano I I I :  C ( 1 ) , C ( 5 ) , C ( 7 ) . C ( 8 )  
0 . 77 36X+O. 63377 = 5 . 0 8 0
Atomo 1 11 111
C ( I ) 1 m 3 0 . 0 0 0 0 . 0 0 0
C(2 ) 1 . 281 0 . 0 0 0 1 . 605
C ( 3 , 5 ' ) 0 . 0 0 0 0 . 3 5 9 2.  262
N (6 ) 0 . 0 0 0 ■0 . 8 8 0 - 0 . 6 3 5
C(7 ) 0 . 7 7 7 1 . 3 86 0 . 0 0 0
C(9 ) 0 . 0 0 0 - 1 . 272 - 2 . 0 7 9
N(1 ' ) 0 . 0 0 0 - 0 . 6 0 9 3 . 160
C ( 2 ' ) 0 . 0 0 0 0 . '136 6 . 3 3 8
N ( 3 ' ) 0.  000 1 .753 6.  698
C ( l i ' ) 0 . 0 0 0 1 . 8 2 0 3 . 2 5 8
O U ) 0 . 0 0 0 2 . 8 3 8 3 . 0 5 6





A C ^ ' S '  = 0 ;  AC^ ^ = 7 . 0 8 ;  A c " ' ^  = 2 5 . 0 6
En e l  c a s o  d e l  a n i l l o  p e n t a g o n a l  d e l  b i c i c l o ,  l o s  p a r a m è t r e s  de A l t on a  
e t  a l .  son
4,^ == 45*  A = 3 6
que m u e s t r a n  una c o n f o r m a c î ô n  de s o b r e  I d e a l  en M ( 6 ) .  La d e s v î a c i o n  d e l  a tomo 
N(6 )  d e l  p i a n o  me dî o  t r a z a d o  a t r a v ê s  de l o s  r e s t a n t e s  â tomos d e I  a n i l l o  es
- 0 . 6 3 5  A.
Las m o l é c i i l a s  s e  un en  e n t r e  s f  p o r  on e n l a c e  de h i d r o g e n o  e n t r e  N ( I ' )  
y N ( 3 ' )  ambos p e r t e n e c i e n t e s  a l  a n i l l o  de i m i d a r o l o n a .  La l o n g i t u d  de e s t e  e ^  
l a c e  es N ( l ' ) - N ( 3 ' )  -  2 . 9 0 6 ( 7 )  Â y  l a  g e o m e t r î a  c o m p l é t a  d e l  e n l a c e  se da en 
T a b l a  17.
La F i g u r a  1 m u e s t r a  una p r o y e c c i ô n  de l a  m o l é c u l a  y l a  F i g u r a  15 una 
p r o y e c c i ô n  de l a  e s t r u c t u r a  s o b r e  e l  p i a n o  ac .  En l a  F i g u r a  I 6 se da un e s q u £  
ma de l a  mo1é c u 1 a mos t  r a n do  e l  p i a n o  de s i m e t r F a .
I2Z
VI I . 5.  ■ CoiTiparacion de l as  e s t r u c t u r a s
Los compl ies t o s  B y  C c o P s t a n  de una h i d a n t o i n a  u n i  da a un b i c i c i o
| 3 , 3 , l |  nonano ,  s i n  embargo,  s e  d i f e r e n c i a n  en que en e l  comp i ies to  B l a  hidan^ 
t o i n a  se une a l  c a r b o n o  c e n t r a l  d e l  p u e n t e  d e l  b i b i c l o  mi e n t r a s  que en e l  C 
l o  hace a un v e r t  i c e  d e l  b i c i c i o .  Como c o n s e c u e n c i a  de e s t a  d i f e r e n c i a  c amb i a  
l a  c o n f o m a c i ô n  d e l  b i c i c i o  de s i  l i a  s i  l i a  a b o t e  s i  l i a .  Los s u b s t  i t u y e n t e s  
en l os  n i t r ô g e n o s  p i p e r i d î n i c o s  oc up an  l as  mismas p o s i c l o n e s :  e c u a t o r i a l e s  en 
e l  compues t o B y  " b o w s p r i t "  ( b a u p r é s )  en e l  c om pu es t o  C. Las h i d a n t o i n a s  de 
ambos c ompues t os  son  p r â c t i c a m e n t e  p l a n a s  a c e n t u a n d o s e  d i c h a  p l a n a r i d a d  en e l  
c ompues to  C como c o n s e c u e n c i a  de l a  e x î s t e n c i a  de una des l o c a l i z a c i ô n  e l e c t r o  
n i c a  e x i s t e n t e  e n t r e  l o s  â tomos O - C- N - C - 0 .  E l l o  f o m e n t a  e l  e mp aq u e t a m i e n t o  de 
l a s  m o l é c u l a s  en ambos com pu es t os  p o r  e n l a c e s  de h i d r o g e n o  cuyas  c a r a c t e r î s t j _  
cas  ban s i d o  e x p l i c a d a s  a n t e r i o r m e n t e .
Los c ompues t os  A y  D e s t â n  fo r mados  p o r  un b i c i c i o  | 3 , ? , l |  o c t a n o  con
g r u p o s  CH^ s u b s t i t u i d o s  en e l  N p i p e r i d f n i c o  ( t r o p a n o ) .  E l  a n i l l o  p e n t a g o n a l
s u b s t i t u i d o  en e l  c a r b o n o  e s p i r â n i c o  d e l  b i c i c i o  en e l  c om pu es t o  A c o r r e s p o n d e  
a una m o n o t i o h i d a n  t o i n a  y  en e l  D a una i m i d a z o l o n a ,  û n i c a  d i f e r e n c i a  e x i s t e n ­
t e  e n t r e  l o s  dos c o m p u e s t o s .  E s t a  d i f e r e n c i a  no a f e c t a  a l a  c o n f o r m a c i ô n  de 
l o s  b i c i c l o s  que en l o s  dos c aso s  son s i  l i a  y s o b r e ;  p e r o  s i ,  a l  empaque tami en  
t o  m o l e c u l a r  aûn c u a n do  s l g u e n  f o r man dos e e n l a c e s  de h i d r o g e n o  c on  e l  0 como 
a c e p t o r .
En e l  a n i l l o  p e n t a g o n a l  d e l  b i c i c i o  ) 3 , 2 , l |  o c t a n o , l a  d e s v i a c i ô n  d e l  
â tomo N(6 )  con r e s p e c t o  a l  p i a n o  med i o de l a  base d e l  a n i l l o  p e n t a g o n a l  con 
c o n f o r m a c i ô n  s o b r e ,  es m a yo r  que  l a  c o r r e s p o n d i e n t e  a un s o b r e  i d e a l  d e b ! do 
a l a  r n t e r a c c i ô n  e s t e r  i c a  e n t r e  e l  pu en te  e t i l é n i c o  y  l a  t i o b i d a n  t o i n a  o  i m i ­
d a z o l o n a  u n i d o  a l  a n i l l o  p i p e r i d f n i c o  a t r a v ê s  d e l  c a r b o n o  e s p i r â n i c o .
La p o s î c i ô n  e c u a t o r i a l  de l os m e t i l o s  en l os  dos g r u p o s  t r o p a n o  e s t â
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de a c i i e r d o  c o n  l o s  r e s u l t a d o s  o b t e n î d o s  p o r  a l g u n o s  au t o r e s  ( 1 6) , ( I 5) , ( 16)  y 
( 17 ) ,  y s i n  emb ar g o  es d i s t i n t a  a l a  e n c o n t r a d a  en o t r o s  compues tos  de e s t a  
misma s e r i e  ( l 8 ) ,  de donde  s e  d e d u c e  que  l a  p o s i c i ô n  d e l  m e t i l o  no queda  d e -  
t e r m i n a d a  a p r i o r i .
I / / ,
V I I I ,  ANAL I S I S  CONFORHACIONAL
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V I I I . -  ANAL I SI S CONFORMACIOMAL
El  e s t u d î o  d e t a I l a d o  de l a s  p o s î b l e s  c o n f o r m a c I ones  de una m o l é c u l a  
c o n s t i t u y e  uno de l o s  a v a n ce s  mas r e c i e n t e s  de l a  E s t e r e o q u V m i c a .  E s t e  campo 
se c on oc e q e n e r a l m e n t e  como A n a l î s ( s  C o n f o r m a c i o n a l  y se b as a en l a  p o s i b i l i  
dad de r o t a c i o n  l i b r e  a l r e d e d o r  de un e n l a c e  s e n c i l l o  c a r b o n o - c a r b o n n .  S i n 
embargo en c asos  e s p e c f f c c o s ,  c î e r f o s  i s o m è r e s  de r o t a c i o n  o  c o n f o r m a c i o n e s  
pueden se r  mas a s t a b l e s  que  o t r o s ,  d e b i d o  a l a  e n e r g T a  n e c e s a r î a  p a r a  d a r l e  
e s t a b i l i d a d .  Cuando hay  mas de dos g r u p o s  g r a n d e s  u n i d o s  a l o s  c a r b o n o s  que 
s o p o r t a n  e l  e n l a c é  s e n c i l l o ,  d i c h o s  g r u p o s  pu eden  i n t e r f e r i r  e n t r e  s f ,  s i e n -  
do mas a s t a b l e s  l o s  c o n f n r m e r o s  qu e  no s o p o r t a n  i n t e r f e r e n c i a s .
Scgî jn l a  Es t e  r e oqu  îmi  ca c l a s i c a ,  B a y e r  ( I 8 8 5 ) i n t r o d u j o  l a  t e o r T a  
de l a t e n s i o n  en  l o s  a n i 1 l o s  de c a r b o n o .  Los c a l c u l e s  c o r r e s p o n d i e n t e s  i n d î -  
can que l os  a n i l l o s  mas a s t a b l e s  son  l o s  de 5 ô 6 c a r b o n o s  q u e  pueden  se r 
p i a n o s .  Sachse  y  Mohr  adrnî t e n  que l o s  a n i  I l o s  que  t i e n e n  mas de 5 a tomos de 
c a r b o n o  no son p i a n o s  y  p ueden  e x î s t i r  en c o n f o r m a c î o n e s  s i n t e n s i o n .  Los 
a n i l  l o s  de menus de 5 âtociws (3  6  4 â t o mo s )  s on  n e c e s a r i  amente  c a s i  p i a n o s  
y e s t a r â n  f o r z a d o s .
O r i q i n a r î a m e n t e  l a  e s l e r e n q u T m i ca e s t a b a  c a s i  e xc  1 u s î v a m e n t e  c o n f i n a  
da a l  campo de I es t e r e o î somer i s m o  d e s c r i b î e n d o  y e x p l i c a n d n  l a s  p n s i b i l i d a -  
des î s o m é r i c a s  d e b i d a s  a l a  d i s p o s î c î ô n  a l o m î c a  e s p a c i a l .  Hoy l a  e . s t e r e o q u f -  
m l c a  se ha c o n v e r t  i d o  en una de l a s  mas i m p o r t a n t e s  ramas de l a  q u f m i c a  o r q a  
n i c a  t e o r i c a ,  en  donde r a r a  es l a  e u e s t i o n  que no es t a  . e n vue1 1a  en p r o b l e m a s  
es 1e r  i c a s .
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El  g r a d o  de t e n s i o n  de un a n i l l o  pu ede  d e ’^ ermi  n a r s e  a p a r t i r  de l o s  
c a l o r e s  de c o m b u s t i o n  p o r  g r u p o  m e t î l e n o  (AH - 1 6 8 . /  Kca l  en e l  e t a n o )  . Como 
a l  f o r m a r s e  e n l a c e s  c a r b o n o - c a r b o n o  debe b a b e r  un c ompromi se  e n t r e  l a  t e n s i o n  
de l os  â n g u l o s  de e n l a c e  y  l a s  c o r r e s p o n d i e n t e s  t o r s î o n e s  de e s t e s  e n l a c e s  y 
e l  s u F î c i e n t e  s o l a p a m î e n t o  de l o s  o r b i t a l e s  h i b r i d o s ,  p a r e c e  s e r  que e l  e s t ^  
d i o  de e s t a s  m a g n i t u d e s  puede d a r  una m e d i da  de l a  t e n s i o n  d e l  a n i l l o ,  o l o  
que  es s e m e j a n t e ,  una m e d i d a  de l a  s e p a r a c i ô n  de un a n i l l o  de su s î m e t r f a  
o r i g i n a l .
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VI I I . 1. -  M é t o f lo d e A l  t o na , Ge i ' se y Romers (6 8 )
E l  m é t o d o  mâs u sa do  en l a  d e t e r m i n a c i ô n  de c o n E o r m a c ton es  én a n i l l o s
de 5 e l e m e n t o s ,  es e l  d e b i d o  a e s t o s  a u t o r e s .
El  e s t u d i o  se r e a l î z a  en f u n c i ô n  de l o s  â n g u l o s  de t o r s i o n  y  de V a ­
l e n c i a .  D e b i d o  a l a  g r a n  F l e x i b i l i d a d  d e l  a n i l l o  de  5 e l e m e n t o s ,  se n e c e s i t a  
una g r a n  e x a c t  i t u d  en l a  d e s c r i p c i ô n  de s us  p r o p i  ed ad es  ge .o mê t r i c as  y c o n f o r  
m a c i o n a l e s ,  s i e n d o  l os  â n g u l o s  de t o r s i o n  de g r a n  i m p o r t a n c i a  p o r  su g r a n
s e n s î b i l i d a d  a l i g e r o s  ca mb io s  en e l  p a r â m e t r o  de p s e u d o r r o t a c i o n .
R e c i e n t e s  c â l c u l o s  ban m o s t r a d o  que  l a  e n e r g T a  mEnima de l a  m o l é c u l a  
de c i c l o p e n t a n o  se a l c a n z a  c u a n d o  un â tomo de c a r b o n o  de  1 c i c l o p e n t a n o  s e  se^ 
p a r a  de I  p i a n o  de l o s  o t r o s  c u a t r o  0 . 5  E s t e  â to m o de  c a r b o n o  no e s t â  f i j o  
en e sa  p o s i c i ô n  ya  q u e  t i e n e  l u g a r  una  r o t a c i o n  de  t a l  modo que t od os  l oS  âto^ 
mos de c a r b o n o  a l c a n z e n  esa p o s i c i ô n  en o r d e n  s u c e s  i v a . Esa r o t a c i o n  es l a  
que r e c i b e  e l  nombre  de p s e u d o r r o t a c i é n .  En o t r a s  p a l a b r a s  e l  c i c l o p e n t a n o  
no  p i a n o  no  s e  puede  r e p r e s e n t a r  p o r  una e s o l a  e s t r u c t u r a .
E l  m é t o d o  e x p r e s s  l a s  d i v e r s e s  c o n f o r m a c î o n e s ,  i n c l u s o  Ias  i n t e r m e d i a s  
en f u n c i ô n  de p r o p i e d a d e s  c o m u n e s . E s t a s  p r o p  i e d a de s  e s t â n  resumi das  en dos 
p a r a m è t r e s ,  e t  max imo v a l o r  d e l  â n g u l o  de t o r s i o n  a l c a n z a d o  en l a  p s e u d o r r o t a ^  
c i ô n ,  y  e l  p a r â m e t r o  û ,  q u e  s i t u a  e l  p u n t o  e x a c t o  s o b r e  e l  camino  de l a
p s e u d o r r o t a c i o n .
Dada l a  g r a n  f  l e x i  b i I I  dad  de I c i c l o p e n t a n o ,  l a  p r e s e n c i a  de a l g û n  subs^ 
t i t u y e n t e  en e l  a n i l l o  c amb i a  e l  d e l î c a d o  e q u i I i b r i o  e n t r e  l as  e n e r g f a s  de t O £  
s i ô n  y e l  des dob I ami  e n t o  de l o s  e n l a c e s  i n t  r o d i i c  i en d o  f a c t o r e s  e s t é r i c o s ,  que 
d a r â n  l u g a r  a l a  a p a r i c i ô n  de b a r r e r a s  de e n e r g f a  q u e  s e  oponen a l a p s e u d o r r o  
t a c  i ô n .
El  c i c l o  t o t a l  de p s e u d o r r o t a c i ô n  en e l  c i c l o p e n t a n o  comprende 10 f o r m a
128
, con p i a n o  de s i m e t r f a  y o t r a s  Ï 0 ,  , con  e j o  b t n a r i o ,  ademas de t od os
l os  casos  de s î m e t r f a  i n t e r m e d i a  e n t r e  s o b r e  y  me d ia  s i  H a .  El  â n g u l o  de 
s i on  maxima p o s i b l e ,  t|> ,^ se  usa como una m e d i da  de l a  a m p l î t u d  y e l  â n g u l o  
de Fase es e l  p a r a m è t r e  c o n f o r m a c i o n a l , A ;  c u a l q u i e r  â n g u l o  de t o r s i o n  e s t ^  
r a  c o m p r e n d î d o  e n t r e  Vos v a l o r e s  e x t r em e s  de esas  magn i t ud e s  segûn unos v a l o  
re s  que  son  c o n s e c u e n c i a  d e l  m o v î m î e n t o  p c r i o d î c o .
Dado e l  c a r â c t e r  p e r î o d î c o  de t a i e s  mov i mi e n t o s , po dr ân  e x p r e s a r s e  
p o r  me d io  de l a s  f u n c î o n e s  s e n o  y  c o s e no ,  es d e c i r ,  p o r  s e r i e s  de F o u r i e r ,  
scgun l a  e c u a c î ô n
‘ 0 ”  I  °  l&l 720°
y a p a r t i r  de e s t a  e c u a c i ô n  y l a s  r e l a c i o n e s  e n t r e  l os  â n gu l os  de t o r s i o n  
4). con y  A ,  se ï l e g a  a l a  e x p r è s  i ô n :
A _ ( * 2 - 4 ^ )  -  ( * ,  + * , )
^ 3 . 0 7 7 7
j n  va 1er de
A = ± 36 i n d i c a  un s o b r e  
A = 0 i n d i c a  m e d i a  s i  l i a
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VI I I . 2 . -  Mode l o  de C ren i er  y P o p l e  ( 6 9 )
El  t r a l s m î e n t o  q u e  s i g u e  e s l a  t e o r r a  es e l  s i g i i i e n t e ;  Las p o s i  c l o n e s  
de l os  â tomos que f o r m a n  e l  a n i l l o  q uedan  de t e r m i  na i l as  p o r  1 as c o o r d e n a d a s  
c a r  t e s ! anas x . , y . ,  z .  o  p o r  l e s  v e c t o r e s  de p o s i c i ô n  R. p a r a  i - l , 2 , 3 . . . N ,  
s i e n d o  N e l  numéro  de â tomos  q u e  f o r m a n  e l  a n i l l o .  E s t a s  c o o r d e n a d a s  deben 
e s t a r  tomadas con r e s p e c t o  a un  o r i g e n  s i t u a d o  en e l  c e n t r o  de l  a n i l l o  con 
l o  que
fi
i : i  " i  '  "
Pa ra  F i j a r  un s i s t e m a  de c o ^ r d e n s d j s  d? d ^ t o r s i o n  d e l  a n i î l o ,  es 
c o n v c n î e n t e  e s p e c î f î c a r  l o s  d e s p I a z a m î e n t o s  de cada n u c l e o  con  r e s p e c t o  de 
un p i a n o  h i p o t e t i c o  que  p a s e  p o r  e î  o r i g e n  c e n t r a l .  E l  s î s t e m a  de e j e s  de 
c oo r de n ad a s  se e l î g i r â  de n i anera  qu e  t e n i e h d o  su o r i g e n  en e l  c e n t r o  d e I  
a n i l l o ,  e l  e j e  Z sea  p e r p e n d i c u l a r  a l  p i a n o  m e d i o  d e l  a n i l l o .  El  e j e  Y puede 
e l e g i r s e  de manera  que  c o n t c n g a  l a  p r o y e c c i ô n  en ese  p i a n o  de uno de 1 os â t o  
mos que s e r a  e 1 1.
E s t as  c o n d i c i o n e s  d e t e r m î n a n  que
N
E Z.  *  0 
Î = 1 '
de modo que
-  ' - T - I  '  "
T. Z.  s en  | -2LLL”J 1 |  = o 
i = i  ' N
con l o  que  queda  f i j a d o  e l  p i a n o  i n e q u i v o c a m e n t e .
La o r i e n t a c i ô n  de e s t e  p i a n o  se puede  d e t e r m i n e r  a h o r a  p o r  l o s  v e c t o ­
re s  de p o s i c i ô n  Rj  p o r  m e d i o  d e  dos n u ev os  v e c t o r e s  R ' y  R"  t a i e s  que
130
R'  = I  R. sen
i = l ' N
N
R" = E R. COS
i = 1 ' N
con l o  que e l  v e c t o r  u n i d a d  n ,
iî .  IL tlEL
| R '  X R" |
p e r p e n d i c u l a r  a y  a R"  s e r a  e l  e j e  m o l e c u l a r  Z.
Como d e b i d o  a l a  d é f i n i  c i ô n  de n ,  l a s  c om po ne n te s  de y %" a l o  
l a r g o  de n son c e r o ,  q u ed an  s a t i s f e c h a s  l as  e c u a c i o n e s  que d e t e r m i n a n  e l  p l a  
n o  m ed i o  y e l  c o n j u n t o  c o m p l è t e  de desp l a z a m î e n t o s  a p a r t i r  de e s t e  p i a n o  
e s t â n  dados p o r  l o s  p r o d u c t o s  e s c a l a r e s
Z.  *  . n
I I
Cuando e l  nu mér o  de a tomes  d e l  a n i l l o  es i m p a r ,  se d e f î n e n  l a s  c o o r ­
denadas de d i s t o r s i o n  g e n e r a | { zadas  q ( a m p l i t u d e s )  y 4 ( f a s e s )  p o r
q _  COS =  \ / — l .  COS I — —  I\ lï  b
f "  1 ' ' sen
N-1p a r a  m = 2 , 3 . . .  -------
2
Si  e l  nu mé ro  de â tomos de I  a n i l l o  es p a r ,  hay una s o l a  c oo r d e n a d a  de 
d i s t o r s i o n
q Z z .  c o s | ( i - l ) n |    Z ( - 1 )  l .• I '  / - i r  , . '/ 1 7  i = | ' / I f  i - i
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E s t a s  e c u a c i o n e s  c o n s t i t u y c n  un s«ste«na de N e c u a c i o n e s  H n c a l e s  p a ­
r a  l os  N d e s p l a z a m î e n t o s  7 . ,  que  pueden  s e r  r e s u e ï t a s  p a r a  o b t e n e r  e î  v a l n r  
de Z. en f u n c i ô n  de l as  co o rd en a da s  de d e f o r m a c i ô n .  L o  qu e  d a r f a  como r é s u l ­
t a  do
1 / 2 ( N - 1 )
r  ^  , 2 n  r o ( i - I ) ,
L q CCS I <p + — ---- - --
m=2 "• ™ N
c u a n d o  N es i mpar
»l /  / T _ 1 ,
c u a n d o  N es p a r
P a ra  e s t o s  dos c as o s :
N 2 2
La m a g n i t u d  Q > 0 se l l a m a  a m p l i t u d  de d i s t o r s i o n  t o t a l .
Las p o s i c l o n e s  p o l a r e s  (0  = 0  ô 180®) c o r r e s p o n d e n  a una c o n f o r m a c î ô n  
s i  l i a .  c on  = 0 y q^  = i Q  y  d e s p l a z a m î e n t o s  r e l a t i v e s  a l  p i a n o  med i o  dados 
p o r
Z,  -  - Z ;  = + Z j  = - z ^  = FZç -  - 7 ^  =  - j -
l a s  p o s i c i o n e s  s o b r e  e l  e c u a d o r  de l a  e s f e r a  t i e n e n  0 = 9 0 ” , de modo que
Oj = 0, q2 = Q.
Cuando e l  â n g u l o  de f a s e ,  $ ,  v a r i a ,  l a  c o n f o r m a c i ô n  a t r a v i e s a  una 
s e r i e  de s e i s  c o n F o r m a c i o n e s .
P ar a  un a n i l l o  de 5 mi embros  l o s  v a l o r e s  de ij) = 0 , 3 6 , 7 2 ” . . . . ,  cor res^
ponden a d i e z  c o n f o r m a c î o n e s  " s o b r e "  con s i m e t r î a  . =
H i e n t r a s  que ^  = 1 8 , 5 6 , 9 0 ” . , . ,  Se P e f e r i r f a  a d i e z  c on fo r mac îon es  
" t w i s t "  c on  s i m e t r î a  C^.
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Para un a n i l l o  de 6 atomos hay t r è s  g r a d o s  de l i b e r t a d  de l e v a n t a -  
m i e n t o  que se d e s c r i b e n  p o r  un i  co p a r  ( q ^ , i j i^) y una c oo r d e n a d a  de l e v a n t a -  
m i e n t o  q ^ .
Si  e l  a n i l l o  es s i  l i a  q^  - 0 ,  q ^  = t Q , (ji = 0 .
Pa r a  c o n f o r m a c i ô n  " b o t e "  e x l s t e n  s e i s  v a l o r e s  p o s i b l e s  d e $ =  0 , 6 0 ,
120,180,240.300° y q^ = Q; dj = 0.
Para  c o n f o r m a c i ô n  " t w i s t  - b o t e "  t a m b î é n  e x i s t e n  s e l s  v a l o r e s  de 
$ = 3 0 , 9 0 , 1 50 , 2 1 0 , 2 7 0 , 3 3 0 ° con  v a l o r e s  de q ^  y  q ^  i g u a l e s  a l os a n t e r f o r e s  
p o r  o c u p a r  t a m b i é n  p o s ' i c i ô n  e c u a t o r i a l  en l a  hernies f e r a .
Las c o n f o r r a c i o n e s  med i a  s i  l i a  y m e d i o - b o t e  son  i n t e r m e d i a s  a l as  
p o s i c i o n e s  e c u a t o r i a l e s  y  p o l a r .
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V I I  I . 3 - “  M é t o do de Duax  y N o r t o n  ( 5 0 )
D e f i n e  I a  c o n f o r m a c i ô n  de c u a l q u i e r  a n i l l o  en r e l a c i ô n  con l a  c o n f o r ­
ma c î ôn  i d e a l  de s i  l i a ,  b o l e ,  s o b r e ,  e t c . ,  p a r  m e d i o  de unos p a r â m e l r o s  de a s ^  
m e t r f a  que m i d e n  e l  g r a d o  de s e p a r a c i ô n  de l a  s î m e t r f a  i d e a l .
Pa ra  e l l o ,  s e  hace  e l  e s t u d î o  a p a r t i r  de l os  â n g u l o s  de t o r s i o n  de 
l os  e n l a c e s  de I a n i l l o  c o m p a r a n d o l o s  de ma ne r a  que r e s u l t a n  con un v a l o r  c e r o  
cuando  l a  s i m e t r î a  en e u e s t i ô n  e s t â  p r é s e n t e .  Cuando s e  t r a t a  de p i a n o s  de sj_ 
m e t r f a ,  l os  â n g u l o s  de t o r s i o n  s e  r e l a c i o n a n  î n v e r s a m c n t e ,  es d e c i r ,  a q u e l l o s  
que t i e n e n  i g u a l  m a n g n î t u d  p e r o  d î s t i n t o  s î g n o  y  t a i e s  â n g u l o s  de t o r s i o n  se 
comoaran o o r  a d î c l ô n .  Si  se t r a t a  de e j e s  h î n a r î o s ,  î c s  '’e f n r s î ô r
se comparan p o r  s u b s t r a c i ô n  y r e l a c i o n a n  e n t r e  s f  a l o s  que t i e n e n  i g u a l  mag-  
n f t u d  y s i g n o .  La r a t z  m a d r a d a  de l a  m e d i a  de l a  s un a  de l os  c ua d r ad os  de 
l as  d i 5 c r e p a n c î a s  î n d î v î d u a 1 e s , da una  m e d i da  de l a  d e s v i a c i ô n  de l  a n i l l o  c on  
r e s p e c t o  de l a  s î m e t r f a  i d e a l .  Las do s  e c u a c i o n e s  us adas  son :
p a r a  p i a n o s  de s î m e t r f a
AC, \
p a r a  e j e s  b i n a r i e s  t ie s î m e t r f a
AC,
donde m es e l  numéro  de c o m pa ra c  î on e s  i n d i v i d u a t e s  y  son  l o s  â n g u l o s
de t o r s i o n  r e l a c î o n a d o s  p o r  l a  s i m e t r î a .
Se r a  p r é c i s a ,  t a m b i é n ,  d é f i n i r  l a  1 or.a 1 i zac  I ôn de l o s  p a r a m é t r a s  de 
a s î m e t r î a  que se  d e s c r i b e n ,  y p a r a  e l l o  s e a g r e g a  a l a  n o t a c î ô n  o C^ c l  
nombre d e l  â t omo  o â tomos c on  n u m e r a c î ô n  menor  d e n t r o  d e l  a n i l l o ,  que e s t â  
I n c l u t  do o  I n c U i l d o s  en d i c h a  s î m e t r f a .
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Los t r è s  p a r a m è t r e s  que u s u a l m en t e  se dan : on :
1) El  p a r â m e t r o  de a s î m e t r f a  de mas b a j o  v a l o r ,  que i n d i c a  l a  p o s i ­
c i ô n  de s i m e t r î a  mas a l  t a .
2) E l  p a r â m e t r o  de a s i m e t r î a  que s i g u e  en v a l o r  n u m é r l c o  a l  p r i m e r o .
3) E l  p a r a m è t r e  de a s î m e t r î a  c o r r e s p o n d i e n t e  a un e l e m e n t o  de s î m e -
t r f a  en p o s i c i ô n  p e r p e n d i c u l a r  a l a  s i m e t r î a  max ima.
Las p o s i b l e s  c o n f o r m a c î o n e s  de l  a n i l l o  h e x a g o n a l  son p i a n o ,  s i  l i a ,  
b o t e ,  t w i s t ,  s o f a  y  m e d i a  s i  l i a  que c o n t i e n e n  en e l  p r i m e r  caso  una s i m e t r î a  
t o t a l  c a r ' - e s p o n d î e n t e  a un hexagone  r e g u l a r ;  en l a  " s  i l  l a '  l a  s i m e t r î a  s e r a  
t r è s  p i a n o s  de s i m e t r î a  y t r è s  e j e s  b i n a r i e s ;  e l  " b o t e "  supone l a  e x î s t e n c i a  
de dos p i a n o s  de s i m e t r î a ;  " t w i s t "  c o n t î e n e  dos e j e s  b i n a r i e s ;  " s o f a "  un s o l o
p i a n o  de s i m e t r î a  y  " m e d i a  s i  l i a "  un s o l o  e j e  b i n a r i o .
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V 1 11 . 4 .  -  Ap 1i c a c I  on de l os  I r e s m e t o dos
AI  e s t u d i a r  l a  c o n f o r m a c i ô n  de l o s  b i c i c l o s  p e r t e n e c i en tes  a l a s  mo­
l é c u l a s  o b j e t o  de n u e s t r o  t r a b a j o ,  hemos q u e r i d o  b a c e r  a l a  vez una c n m p a r a -  
c»6n e n t r e  l o s  r e s u l t a d o s  o b t e n i d o s  p o r  l os  t r e s  me todo s  que  hemos u s o d o  p a ­
ra  d é f i n i r  d i c h a  c o n f o r m a c i ô n .
Pues t o  que l os  a n i I l o s  p e n t a g o n a l e s  t a n t o  de h i d a n t o i n a  como de t i o -  
h l d a n t o i n a  e i m i d a z o l o n a  s on  p r a c t i c a m e n t e  p i a n o s  d e b i d o  a l a  r e s o n a n c i a  
e l e c t r o n i c a l  que  e x i s t e  e n t r e  s us  â t o m o s ,  p r e s c i  nd î remos de su ana l  i s  i s  c o n f o r  
ma c î o n a l  y vamos a r c f c r î r n o s  a l o s  a n i ! l o s  de l o s  r e s p e c t i v e s  b i c i c l o s .
Como se ha  v i s  t o  en e l  e s t u d î o  p r e v i o  de l o s  , 6 t o d o s  de ana l  i s  i s  con 
f o r m a c î o n a l  , Crômer  y P o p l e  p a r t e n ,  p a r a  l a  o b t e n c i ô n  de  l os  p a r a m è t r e s ,  de 
l as  c oo r de n ad a s  de l os  âtomos y  l o s  a u t o r e s  de l os  O t r o s  dos mctodos  l o  h a r e n  
a p a r t i r  de l os  â n g u l o s  de t o r s i o n  d e l  a n i l l o .
Los a n i l l o s  p e n t a g o n a l e s  f u e r o n  a n a l i z a d o s  s egun  l o s  métodos de C r a ­
mer  y  P o p l e ;  de A l t o n a  e t  a l  y Duax y N o r t o n .
Los a n i l l os  h e x a g o n a l e s  p o r  e l  c o n t r a r i o  l o  f u e r o n  p o r  l os  mé todos  de 
Cramer  y P o p l e  y de Duax y  N o r t o n .
El  m é to do  de A l  t o n a  u s a  l o s  â n q u l o s  de t o r s i o n  de l o s  e n l a c e s  d e l
a n i l l o  y t i e n e  l a  v e n t a j a  de l a  f a c l l î d a d  de c a l c u l e  y d e s c r i b e  l as  c o n f o r m ^
c l o n e s  de t o d o s  l o s  a n i l l o s ,  î n c l u s o  de a q u e l l o s  que t i e n e n  c o n f o r m a c î o n e s  
i n t e r m e d i a s  d e b i d o  a que l a  c o n f o r m a c i ô n  se d é t e r m i n a  p o r  m e d i o  de l os  p a r a ­
m è t r es  y A,  que l o c a l  i z a n  e l  p u n t o  e x a c t o  en e l  c a m i n o  de l a  p s e u d o r r o t a -  
c î ô n  a l a  vez  que l a  maxima d e f o r m a c i o n .
Eî mé todo  de Crgmer  u s a  l a s  c o o r d e n a d a s  de l o s  â tomos de I a n i l l o  que
se e s t u d i a .  El  a n a l  i s  î s a p l î c a d o  a un a n i l l o  de c u a l q u i e r ,  tamano I l e v a  a una 
s i s t e m â t i c a  d e s c r i p c i ô n  de l a  p o s i b l e  q e o m e t r f a  e s t r u e t u r a I  de esc a n i l l o .
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t a n t o  en casos de 3 6 4  a tomos como p a r a  e l e v a d o  ru mer o  de a tomos.  Y p e r m i t s  
e l  c o n o c i m i e n t o  de una a p r o x î m a c i ô n  c u a n t i t a t i v a  de l a  o r i e n t a c i ô n  r e l a t i v a  
de l os  s u b s t i t u y e n t e s  con r e s p e c t o  d e l  p i a n o  medio  que pasa p o r  e l  c e n t r o  
geomet r ICO.
Po r  u l t i m o ,  e l  mé todo  de Duax y N o r t o n  es e l  mas i n t u i t i v o .  Sus pa-  
r â me t r os  de a s i m e t r i a  mi den  l a  c o n f o r m a c i ô n  d e l  a n i l l o  e s t u d i a d o  i n d î c a n d o  
l a s e p a r a c i ô n  e n t r e  su s î m e t r f a  r e a l  y a q u e l l a  de l a  f o r ma  i d e a l .
Los v a l o r e s  o b t e n î d o s  p a r a  l os  p a r a m è t r e s  c o n f o r m a c î o n a l e s  de l os  
a n i l l os  que se ban e s t u d i a d o  ponen de m a n î f i e s t o  l as  c a r a c t e r i s t î c a s  a n t e ­
r i o r m e n t e  e x p r e s a d a s ,  as f  como l a  c o n c o r d a n c î a  de l os  o b t “ '“ ' d - s  a n a r t î r  de 
e l l o s .
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ANfLLOS PFNTAGONALES
P a r d m e t r n s  c o n f o r m a c î o n a l e s
ompues to  A n i î l o C o n f o r .
A ! t o n a  c t  a 1 . y Pf 'ple Di/a> y  N o r t o n
=357.7
n e
Al f lLLOS HEXAGONALES
P a r â m e l r o s  c o n f o r m a c î o n a l e s
Compues l o C on f o r ma c iô nDuax y N o r t o n Cremer  y P o p l e
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I X . -  CONCLUSIONES
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I X . -  CONCLUSIONES
1. A p a r t i r  de med i das  de i n t e n s i d a d e s  c on  un d î f r a c t ô m e l r o  a u t o m â t i c o  de 
c u a t r o  c f r c u l o s ,  han s i d o  d e t e r m i n a d a s  l a s  e s t r u c t u r a s  c r i  s t a l i n a s  de 
l os  s i g u i e n t e s  c o m p u e s t o s ;
l . a )  N - M e t M t r o p a n o - 3 - e s p i r o - 5 ' - m o n o t i o h i d a n t o i n a  ( co m pu e s t o  A ) .
3 , 7 - Dime1 1 I - 3 , 7 - d i  azab i c i c l o i  3 , 3 , 11n o n a n o - 9 - e s p i  r o - 5 ' h i  d a n t o i  na 
( c o mp ue s to  B) .
N- (P-H i d r o x i p r o p i  I )  g r a n a t a n o - 3 - e s p i  r o - 5 ' - h  i dan t o  i na monoh i d r a t a d a  
( co mpue s t o  C) .
N -H e t  i 11 r o p a n o - 3 - e s  p i  r o - 5 ' - i mi d a z o l o n a  ( c o m pu e s t o  (D) .
Los compues tos  A y D c r i s t a l i z a n  en e l  s i s t e m a  o r t o r r o m b i c o  y l o s  
B y C en e I  s i s t e m a  m o n o c I T n i c o .
l . b )  Las e x t i n c i o n e s  s I s t e m â t  i cas  o b s e r v a d a s  con ducen  a l os  g r u p o s  e s p a -  
c i a l e s  P Z j Z | 2 ^  p a r a  e l  c o m p ue s t o  A; P 2 ^ / n  p a r a  l o s  B y C y Pnma p a r a  
e l  D.
l . c )  l a s  c o n s t a n t e s  r e t  i c u l a r e s  son :
Compuesto A; a = 1 1 . 0 8 l ( 1 ) ,  b = 1 0 . 1 5 6 ( 1 ) ,  c = 9 - 2 3 6 ( 1 )  A
Compues to B : a = 1 3 - 2 6 0 ( 1 ) ,  b = 1 3 - 1 1 6 ( 1 ) ,  c = 6 - 8 9 0 ( 1 )  A 
p. = 9 7 - 4 7 ( 3 ) °
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Compi les t o  C: a = 1 2 . 3 8 9 ( 1 ) ,  b =  1 2 . 1 0 8 ( 1 ) ,  c = 9 - 2 1 3 ( 1 )  A
B = 9 3 - 8 0 ( 2 ) ”
Compues to  0 :  a = 9 - 9 0 1 ( 1 ) ,  b = 8 - 3 6 2 ( 1 ) ,  c  = I 2 . 0 5 9 ( ' )  A
Hay c u a t r o  m o l é c u l a s  en l a  c e i d î l l a  u n i d a d  de cada  compues to  y  l as  
d e n s i d a d e s  r o e n t g e n o g r â f i c a s  s o n ;  1 , 4 4 0 ,  1 . 3 3 2 ,  1 . 3 7 4  y 1 .286  g / c m ^  
r e s p e c t  i v am en te .
2 .  Las p o s i c i o n e s  de l o s  a tomos  no  h î d r d g e n o s  se  d e t e r m i n a r o n  p o r  mé todos  
d î m c t o s  y s î n t e s i s  de F o u r i e r .  E l  i n t e r v a l o  de l a  d e s v i a c i ô n  s t a n d a r d  
- - cc yrde l ac as  se e n c u e n t r a  e n t r e  0 . 0 0 0 2  y  0 . 0 0 1 0  A.
3 El  r e f i n a m i e n t o  se e f e c t u ô  p o r  mTnimos c u a d r a d o s  y  se l l e g ô  a l os  s i ­
g u i e n t e s  v a l o r e s  p a r a  e l  f a c t o r  de  a c i i e r d o ;
= 0 . 0 7 1  Rp = 0 . 0 5 5  Rç = 0 . 0 5 5  Rp = 0 . 0 9 9
8, . ,  = 0 . 0 5 6  P- .- = 0 . 0 6 7  P -  0 . 0 7 ?  r  0.  t i qwA mC Wc «B
4.  Cada una de l a s  m o l é c u l a s  e s t a  f o r m a d a  p o r  un b i c i c i o  u n i d o  a un a n i l l o  
p e n t a g o n a l  p o r  un c a r b o n o  e s p i r â n i c o .  D î c h o  a n i l l o  p e n t a g o n a l  es p r a c t I -  
camente  p i a n o  en l o s  c ompues tos  A,  B y C y  c o m p l e t  amen t  e p i a n o  en e l  D 
p o r  e s t a r  s i t u a d o  en un p i a n o  c r i  s t a  l o g r â f i c o .
Todos l os  a n i 1 l o T p i p é r i d î n i c o s  t i e n e n  c o n f o r m a c i ô n  de s i  l i a  e x c e p t o  en 
e l  c o m p ue s t o  C donde un a n i l l o  a d o p t a  l a  c o n f o r m a c i ô n  de b o t e .
Los an i I l o s  p e n t a g o n a l e s  de l os  b i c i c l o s ,  en e l  c a s o  de l os  compues tos  
A y D, t i e n e n  c o n f o r m a c i ô n  11(6)- s o b r e .
1^42
Lns r a d i c a l e s  u n i d o s  a l  n î t r o g e n o  p î p e r i d î n l c o  se  e n r u e n l r a n  en p o s i r l o n  
e c u a t o r i a l  en l os c u a t r o  c o m p u e s t o s .
5- Las d i s t a n c i a s  n o e n ï a z a n t c s  C( 3 . 5 ' ) • . - C( 7 )  en l o s  compues t os  A y  0 y l a
d i s t a n c î a  N ( 3 ) . . . N (7 )  en e l  B,  po nen  de man i L i es t o  i n t e r a c c î o n e s  es t e r  #-
c a s , l o  mi  smo que  l a  c o n f o r m a c i o n  b o t e - s i l l a  d e l  b i c i c i o  d e l  compues t o  C.
6.  En l a  m o n o t i o h i d a n t o i n a  l a s  d i s t a n c i a s  de l o s  â t o mo s  0 ( 1 )  y S ( l )  a l  p i a ­
no m e d i o  d e l  a n i î l o  son s i q n i  f  i c a t  i vas  y  de s i g n o  c o n t r a r i o .
En l os  cO'Mpues 105 B y C l os â t omos  0 ( l )  y 0 ( 2 )  h i  d a n t o i  n i  cns son p r â c t i ­
camente  c o p l a n a r e s  con e l  a n i l l o .  E l  o x f g e n o  de l a  i m i d a z o l o n a  (compues­
t o  0) e s t â  en e l  p i a n o  de su a n i 1 l o .
7. El  e m p a q u e t a m i e n t o  se r e a l i z a  p o r  e n l a c e s  de h i d r o g e n o  y Fuerzas  de van
de r Waa l s  en l o s  c u a t r o  c o m p ue s t o s .
El  G n i r o  n i t r ô g e n o  p i p e r i d T n i c o  q u e  no s o o n r t a  e n l a c e  de h i d r o g e n o  es e l  
p e r t e n e c i e n t e  a l  compues t o  D.
B. No se ha  e n c o n t r a d o  n i n g u n a  r a z ô n  que  pu eda  p r e d e c i r  l a  p o s i c i ô n  e c u a t o -
r i a l  o  a x i a l  de l o s  r a d i c a l e s  m e t i l o  de I t  r o p a n o .
9.  El  c o m p u e s t o  C m u e s t r a  una e s t r u c t u r a  î on i c a  (*'7.w î 11 e r i on* ' )  o r î g î n a d a
p o r  t  r a n s  f  e r enc  i a p r o t ô n i c a  d e l  g r u p o  â c î d o  N ( 3 ' ) l l  a l  â tomo N (9)  bas i co
p i p e r î d T n I c o .  En e s t a  e s t r u c t u r a  i ô n i c a  e x i s t e  un s i s t e m a  i ôn i co r e s o n^ n  
t e  ( 0  —  C( f j )  —  ' N ( 3 ' )  - - - - -  C ( 2 )  0 ) ' .
W.3
E s t a  e s t r u f - t u r a  e s t a  e s t a b i U z a t l a  a p a r l e  d e l  e n l a c e  i n i  rarnol  e c u  ï a  r
N ( 9 ) ^   H . . .  0 - '  C ( U ' )  p o r  l a  e x i s t e n t ! a  de  u na  m o l é c u l e  de
agua  u n i d a  a g r u p o s  C ( 2 ‘ )  0 y  C ( ^ i ' )  —  0  de  l o s  a n l l J o s  h î d a n -
t o i n i c o s  v e c i n o s .
/■(■(
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